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第1 章　序 章
系の大きさにより物理現象は変化することが知られている．物理学及び工学は，原子スケール程
度のミクロ領域と，我々の生活空間から宇宙空間におよぶマクロスケールの2 観点から発展してき
た．ミクロとマクロがオーバーラップする領域ではどのような物理現象が現れるのだろうか？ここ
十数年間でその疑問に答えるべく，メゾスコピック系の物理学が発展し，物理学的・工学的に興味
深い様々な現象が観察されるようになってきた．
その一方で，マクロ系における相転移の研究は古くから行われてきた．相転移点近傍において系
の性質が急激に変化することはよく知られた現象である．特に，潜熱の吸収・放出を伴わない2 次
相転移点では，系内のミクロ構造が長距離相関を持つために，流体における比熱の発散や磁性体に
おける強磁性転移などのマクロな物性が大きく変化する．また,   2次相転移点では臨界指数の普遍
則が成り立つことが知られている．
本章では，まず，本研究の対象であるメゾスコピック系における物理現象と相転移について説明
する．そして，本研究の目的を述べる．
3
1.1　 メ ソ ス コ ピ ッ ク 系
1.1.1　 メソ スコピ ック 系とは
電子デバイスの高速化及び省力化の要求に伴って,   1980 年代前半から今田こ至るまでの微細加
工技術の進歩は目覚ましいものがある．電子線リングラフィーや Ｘ 線リングラフィーなどの加工
技術を用いることで，生産加工においては100 nm 程度，また実験室加工においては数ナノメー
トル程度の加工が可能となってきた[1,2]. また，走査型トンネル顕微鏡(ＳＴＭ) や原子間力顕微
鏡(ＡＦＭ) を用いて原子単体を輸送する試みも行われており数オングストローム程度の加工も実現
されつつある[3]. 微細加工技術の進歩とともに，半導体基板作製技術も進歩し，分子線エピタキ
シヤル法を用いることにより1 原子層レベルで，しかも低不純物，低欠陥のデバイスの基礎構造を
作製することができるようになった[4,5].
ところで，電子の平均自由行程は，低温で不純物が少ない場合，金属で1 ～10 nm, 半導体で10nm
～10  μTOa程度である[6,7]. 従って，現在の微細加工によって作製される電子デバイスは，電
子の平均自由行程程度の大きさになる．このような領域では，電子は散乱を受けずに系内を運動す
る，これは，バリスティック伝導と呼ばれる 囲ノ リ スティック伝導過程においては，電子の波動
関数は乱されないため，本来，原子レベルで支配的になる量子効果が100 ～10  μm 程度の領域ま
で現われてくる．このように，系の大きさが電子の平均自由行程程度となり，量子効果が現われる
領域の大きさはミクロ( 原子レベル：数オングストローム) とマクロ( アボガドロ数レベル：数ミ
リメートル以上) との中間領域であるため,「メソスコピック領域( 系)」と呼ばれる[1,9－川・
1.1.2　 メソ スコピ ック 系の 物 理現象
メゾスコピック系では，量子効果によりマクロ系では現れなかった様々な特異な現象が観測さ
れる．
以下に代表的なメソスコピック系に特有な現象を示す．
・ コンダクタンスの揺らぎ
マクロな系では，系の大きさは電子の平均自由行程に対して非常に大きい．電子は不純物な
どによって散乱されながら系内をランダムウォークするため，その伝導状態は平均化され拡
散的となる．従って電気伝導は試料の形状によって異なることはない．一方，電子の平均自
由行程が大きいメゾスコピック系では，電子は不純物による散乱をほとんど受けずに系内を
移動する．そのため，電子の運動は散乱によって平均化されることがなく各試料に固有な電
気伝導が現われる．系に磁場を印可すると，波動関数の位相はベクトルポテンシャルによっ
て変化するため，波動関数の散乱状態も磁場の大きさによって異なる．そして，系のゴング
クタンスは印可磁場に対して激しく変動する．これは「コンダクタンスの揺らぎ」と呼ばれ
る［12］.コンダクタンスの揺らぎの様子は個々の試料固有のものであるため，磁気指紋とも
呼ばれる．
・ 量子HaU 効果
2 次元電子中に不純物ポテンシャルが存在すると，電子は，そのポテンシャル近傍に緩やか
に束縛される．その状態で系に磁場を印可すると，束縛された電子はポテンシャル内で離散
化されたLandau 準位を形成する．電子は，各ポテンシャル内のフェルミ準位を渡り歩いて
系内を移動するが，各ポテンシャル内のLandau 準位は離散化されているため，磁場に対し
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て階段状に変化する．通常のHall 効果とは異なり，コンダクタンスの変化の幅は量子化さ
れているため「量子Hall 効果」と呼ばれる[1, 13, 14]. 量子Hall 効果は2 次元電子状態特
有の現象である．また,  Landau 準位形成のために不純物の存在が必要であるが，近年，不
純物が存在しない系においても試料の端でのLandau 準位により量子Hall 効果が現れると
も考えられており現象のメカニズムは明確ではない.
・ Anderson 局在
系内に不純物ポテンシャルが存在する場合，波動関数はポテンシャルの影響を受け，系全体
に広がることができなくなる．不純物濃度が高くなると，波動関数は系内のある一点に完全
に集中し，系のコンダクタンスが急激に低下し，絶縁体に転移する．このような不純物によ
る波動関数の局在を「Anderson 局在」という[15, 16]. また,   Anderson 局在に起因する系
の導体・絶縁体転移をAnderson 転移という.
・ Aharonov － Bohm 効果
Fig.1.1の様に，電子波が複数経路に分岐し，再び合わさる場合，各経路における電子の位
相が変化すると，系のコンダクタンスも変化する．経路上に磁場が存在していなくても，ベ
クトルポテンシャルが存在する場合，波動関数は各経路によって異なる位相変化を受け，出
力における電子の存在確率が変化する，これを「Aharonov － Bohm 効果」という[17 －211.
一般に，電子波束の位相速度は群速度よりも速い．従って,  Aharonov － Bohm 効果を利用す
ると，電子波の位相で系のコンダクタンスを制御できるため高速電子デバイスを作製するこ
とが可能となる[22, 23]・
Figure 1.1: Aharonov － Bohm effect
・ 共鳴トンネル現象
複数のメゾスコピック系が数ナノメートル程度のポテンシャル障壁に阻まれている場合，各
系内に固有なエネルギ状態が存在する．各系のエネルギ状態が一致すると系全体において波
動関数の共鳴が生じ，ポテンシャル障壁に対する電子のトンネル確率が急激に増大する．こ
れを「共鳴トンネル現象」という［5, 24, 25］，また，トンネル確率は共鳴エネルギにおいて
ピークを持つため，通常のトンネル現象とは異なり，電子のエネルギに対してトンネル確率
が低下する場合ある．これは，コンダクタンスの負性抵抗として観測されている．共鳴状態
以外でのエネルギでは，トンネル確率は100 桁近くも低いため，電子の入射エネルギに対し
て系のコンダクタンスは非常に敏感に変化する．さらに電子はバリスティック伝導するため
電子は系内を高速で移動する．この現象を利用した共鳴トンネルトランジスタや超格子ダイ
オ トーなどが提案及び作製されている．
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。Ｃｏｕlomb ブロケード
系の大きさが極めて小さくなると，電子間の Ｃｏｕlomb 力による静電エネルギ変化が大きく
なる．そのため熱雑音の影響が少なくなり，数電子の移動が系の物性に大きな影響を与える．
また，電子のエネルギを増加させても，電子間の Ｃｏｕlomb 力により系の自由エネルギが減
少しない場合，電子の移動は制限される．これを「Ｃｏｕlomb ブロケード」という[26, 27].
トンネル系にＣｏｕlomb ブロケードを利用すると，トンネル電流が量子化され，系内の電流
を一電子単位で制御することが可能となる[28, 29]・
Table 1.1に，これらのメゾスコピック現象と電子の移動状態を示す．この中で, 1 ～3 は，系
内の不純物の存在が現象の本質的な役割を果たしている．つまりメゾスコピック系では，不純物の
影響が完全に平均化されずに系の物性に影響を与えている．不純物散乱が存在するため，完全なバ
リスティック状態ではなく準バリスティック領域の現象といえる．その一方,  4～6 では，不純物
による散乱の影響が減り，系の形状による電子のバリスティック伝導状態の変化が現象に現れてい
る．また6 では，マクロでは連続量として扱うことができた電荷量が，系の縮小化に伴い，電子
間の相互作用が現象に大きな影響を与えている．
Table 1.1: Mesoscopic phenomena and trans ort mechanisma)le Ｌ 1 ：　Mesoscopic pnenomena ana transport mecnams]
Mesoscopic phenomena ?ransport mechanism
1. Conductance fluctuation2.
 Quantum Hall effect3.
 Anderson localizaion ?uasi-ballistic transport
4. Aharonov － Bohm effect5. Resonant tunneling6.
 Coulomb blockade ?allistic transport
以上をまとめると，メソスコピック系とは，不規則性，形状及びスケールなどの系の状態変化に
より，電子の伝導状態がバリスティック伝導から拡散伝導に遷移する領域であるといえる．
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1.2　 相 転 移 現 象
1.2.1　 相転移とは
マクロな流体は，圧力と温度によってその存在の形態が異なる.  Fig.1.2は体積が一定の流体の
圧力 －温度線図である．温度がT 圧力が 几 以下では流体は固相，液相，気相の3 相のうちい
ずれかの形態をとる．圧力と温度を変化させると，液体が気体になったり，また気体が固体になる
ことは日常的によく知られている．このように同じ物質の状態が変化することを「相転移」という
［30, 31］.相転移はエントロピー－の変化によって分類される．以下に代表的な2 種類を示す．
p
焉 Critical point
Tニ
「
Figure 1.2: Pressure － temperature diagram
1.2.2　1 次相転 移
Fig.1.2において，温度を 恥 以下のある一点に固定し，圧力を変化させた場合，流体は液相（気
相）から固相又は気相（液相又は固相）に変化することがわかる．温度，圧力がそれぞれ 恥 及び
几 以下では，相が変わる前後においてコントロールパラメータ（この場合，温度と圧力）に対してFig.
 1.3 （a）のようにエントロピー－が急激に変化する．このように，変化の前後でエントロピー－
の値が異なる相転移を1 次相転移という［3ヰ
流体系において1 次相転移が発生すると，エントロピー－のジャンプよって潜熱の吸収又は放出
が起こる．凝固，凝縮，蒸発，昇華といった現象は1 次相転移に含まれる．
1.2.3　2 次相転移
Fig±2 において，Tこと 几 の点では，液相と気相の区別がなくなる．この点を臨界点といい，
その時の温度及び圧力を臨界温度及び臨界圧力という．臨界点では, 1 次相転移の場合のようにエ
ンド ニ'ピー－のジャンプはなく,  Fig.1.3 (b)のようにその微係数が不連続に変化する．変化の前
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後で，エントロピー－のコントロールパラメータに対する微係数が異なる相転移を2 次相転移とい
う[32]・
2 次相転移点では，流体の微視的構造が長距離相関を持つ．そのため，潜熱の吸収・放出はない
が，粘性増加や感受率，比熱などの物性値に異常な変化が発生する．
Ｓ
Tc
（a ）First-order phase transition
T
Ｓ
Tシ
（b ）Second-order phase transition
Figure 1.3: Entropy and temperature
T
1.2.4　 パーコレ ーシ ョン 転移
現象の伝搬を系内に存在する要素のっながりとして単純化することで，定性的にその物理現象を
説明することができる場合かおる．このようなモデルを「パーコレーションモデル」という［33-35
］，
Fig. 1.4に示すようなA^x  A^の格子上にランダムにサイト（黒丸）を置く場合を考える．この場
合のサイト密度ρはサイト数をＳとするとp  ＝s/（N  X Ⅳ）である・ p を増加するとサイトとサイ
トがっながりクラスターを形成する．系内に存在する最大クラスターの大きさはρとともに大きく
なりρ～0.59 において系の大きさに達する［36］，この状態を「パーコレーションした状態」とい
い，その時のサイト密度を「パーコレーション点」という．
パーコレーション点では，要素のっながりが長距離相関を示す．これは流体や磁性体の2 次相転
移と同様の現象である．そのため希薄強磁性体の磁性特性やガラス転移，伝染病の伝播などの一見
複雑に思える相転移現象をパーコレーションモデルを用いて解析する試みがなされている.
Fig.1.4に示した系において，サイトを古典粒子と見なすと，サイトが存在する格子では粒子の
存在確率が1 でそれ以外の格子ではＯである．しかし，サイトとして電子を考えた場合，電子の存
在確率は存在確率密度で表されるため，古典粒子の場合のようにＯ又は1 で示されることは一般に
ない．このように，サイトに量子力学的粒子を想定したパーコレーションモデルを「量子パーコ
シーション」という［37 － 43］.また前述の古典粒子とみなしたモデルを「古典パーコレーション」
という．量子パーコレーションにおいては，サイト間のっながりの定義に確率要素が入るため，そ
のパーコレーション点は古典の場合に比べて極めてあいまいになる．
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Figure 1.4: Percolation system
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2 次元の量子パーコレーションの場合，格子間を線によって結石ボンドモデルではPc ～1.0 が
示されている。しかし，クラスターの定義を変えた場合はPc  こ0.6 ～0.7 が示されており量子パー
コレーション点け未だ明確ではない[38]・
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1.3　 本 研 究 の 目 的
1.1で述べたように，メゾスコピック系では電子の平均自由行程が長くなり波動関数は系の大き
さ程度に広がっている．本来，粒子であるはずの電子が，量子力学的解釈により流体のように系に
存在していると解釈できる．本研究では，メゾスコピック系特有の物理現象の幾つかが波動関数の
相転移に起因すると考える．しかし，バリスティック伝導領域及び準バリスティック伝導状態にお
ける波動関数の相転移とメゾスコピック現象との関係は明らかにされていない．
本研究では，メソスコピック系における電子状態を相転移の立場から解明し，メソスコピック現
象に内在する普遍則を明らかにすることを目的とする．まず，バリスティック伝導領域の現象とし
て二つの量子ドット間の共鳴トンネル現象を取り上げる．系内の電子状態を相転移現象として解析
し，共鳴トンネル現象におけるスケーリング則を導く．
次に，準バリスティック伝導領域の現象として，ランダムポテンシャル系における電子局在現象
に注目し古典パーコレーションと量子パーコレーションとの関係を解析する．最後に，ランダムポ
テンシャル系を利用した電子デバイスを提案する．
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第2 章　解析方法
本研究では，メソスコピック系の電子状態を数値解析を通して考察する．電子状態を求めるため
にはSchrodinger 方程式を解く必要がある.   Schrodinger方程式の数値解析法には幾つかの方法か
おるが，効率良く短時間で数値実験を行うためには目的に応じて計算方法を選択する必要がある．
本章では，本研究における数値解析に用いる支配方程式を説明し，その離散化方程式を導く．そし
て，離散化方程式の解法を説明する．
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2.1　 支 配 方 程 式
メソスコピック領域における電子の波動関数を解析する．電子の定常及び非定常状態は以下のSchrodinger
方程式で表される[44, 45]，なお，本解析では2.3.2 に示す原子単位系を用いる[46]・
H φ＝eip
．
?
顔
－∂t
＝ フミ{φ
ここで，φ，eパバ はそれぞれ波動関数，電子のエネルギ，虚数単位，時間を表す．また，Hamiltonian
で電子間相互作用がない場合，以下のようになる．
凡 --
1
2m ＊
▽2十Ｕ
(2.1)
(2.2)
耳 は
(2.3)
ここで,   m＊とＦ はそれぞれ電子の有効質量と系内のポテンシャルである．
系内に複数の電子が存在する場合，電子間の相互作用を考慮しなければならない[47, 48, 49]，電
子間のＣｏｕlomb 相互作用は以下のようになる．
?
?
?
｛
??
?
? ぐ ＊少
Υmn
面 (2.4)
ここで,   m は今対象としている電子でｎはそれ以外の電子を示す．また，訂 はｍ以外の全電子数
である．
パウリの原理によると，同一状態に複数個の電子は共存できない．従って，同一スピンを持つ2
つの電子の入れ換えに対して波動関数は反対称にならなければならない．この条件を満たすために
以下の交換相互作用を取り入れなければならない[47]・
Hex  ―
?
?
?
｛
が ＊φ゛
I^mn
dr (2.5)
原子・分子内では各電子間の距離が短い．そのため，各波動関数の重なりが大きくなりCoulomb
相互作用はもちろんのこと，交換相互作用の影響も大きくなる．しかし，メソスコピック系という
比較的大きな領域の半導体内の伝導帯に存在する電子数は1 ×10^5 ～lO^s cm-^ であり，各電子
間の距離を簡単に見積もると10 ～100 nm となる．波動関数の重なりが大きくなる電子間の距離
は，数オングストローム程度である．従ってメゾスコピック系では，各電子の波動関数の重なりの
影響は小さく，交換相互作用を無視することができる.
Ｃｏｕlomb 相互作用を考慮して,  Hamiltonian にｍ 番目の電子の波動関数を作用させると以下の
ようになる．
//や゛
電子は素粒子であ るため，
波動関数の規格条件とい う．
一
一
H沁”十^Ｈ。ぐ^
一言 ▽悩゛十Vφ゛ 十
し て
d㈹ ゛ (2.6)
計算空間において必ず1 個の電子が存在しなければならない．これを
電子の存在確率密度は 剛2 で表され，規格条件は以下のようになる．
?
＝?
ip＊ipdr ＝  / 削 句v
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(2.7)
2.2　Schrodinger 方 程 式 の 解 法
電子状態を調べるためには,   eqs.(2.1), (2.2)で表される定常・非定常Schrodinger 方程式を解
き，電子の波動関数を求めなければならない．数学的解析法では水素原子の場合においてのみ，定
常Schrodinger 方程式の厳密解が存在する．そこで，より電子数が多い系や複雑な形をした系内の
波動関数を求める場合，何らかの近似を用いなければならない．しかし，その近似に
用いる関数系
は一般的には複雑になるため現在では数値解析法が主流である．
定常Schrodinger 方程式の数値計算方法は，主に有機分子構造や半導体内のバンド構造を求め
るために1970 年代から発展してきた．原子・分子軌道計算の場合
，波動関数を比較的簡単な形の
基底関数で展開する方法が行われている[47]. 基底関数の係数の求め方により
，分子軌道法やCP
法[50] といった幾つかの計算方法かおる．
非定常Schrodinger 方程式の数値解法は，主に電子のポテンシャル障壁への衝突 陽] や原子・
分子同士の衝突時の波動関数の状態を求めるために行われてきた[52]. 従来の方法では
，まず波動
関数を基底関数で展開し定常Schrodinger 方程式を解き，その基底関数の係数を求める
．その係
数から時間発展行列を作る．任意の初期値を持つ波動関数をその時間発展行列に作用させて波動関
数の時間変化を計算する.  KosloffとFeit らは,  FFT 法により時間発展行列を効率的に
求める方
法を考え出し矩形ポテンシャルや2 つの双極子ポテンシャル内の電子状態を求めている[53 － 57].
しかし，各座標における波動関数の値をFourier 変換する必要があるため，計算が複雑で時
間がか
かる．
この困難を克服する方法として，近年，有限差分法によるSchrodinger 方程式の数値解法が注目
されている[58, 59]. この方法は，Fig 2.1 に示すように計算空間を格子状に分割し，各格子点に
おける波動関数を計算するものである．これは，波動関数を各格子点上にδ関数展開したことに相
当する．また,  Schrodinger方程式を有限差分近似することにより各格子点におけるHamiltonian
が得られ，時間発展行列が得られたことになる．従って，波動関数の初期値を与
えれば，定常解を
求めることなく，波動関数の時間発展が計算できる．
甲
几 ^ μ ^ μ.
甲
^,-2 礼
一1
Figure 2.1: Calculation space and finite differece approximation
甲
/
ｙ
この方法により，水素やヘリウム，リチウムといった比較的電子数が少ない原子同士の衝突が計
算されている[59]. また，量子細線内を走る電子の挙動や，微細スリットを通過する電子の様子が
計算されている[60 －64]・
また，有限差分近似によって作られる離散化されたHamiltonian 行列の固有値と固有ベクトル
は，電子のエネルギと波動関数に対応する．適当な方法でHamiltonian 行列の固有値を求めるこ
とにより，電子の定常状態を求めることができる．
本研究では，電子のHamiltonian を有限差分法により離散化し，得られたHamiltonian 行列を
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用いて電子の定常・非定常状態を計算する．
2.2.1　 有限 差分 法に よ るSchrodinger 方程式の 離散 化
有限差分法では，微分演算子を以下のように近似する．ここでi ま格子点を示す．
町
一肺
∂ ∫
一
肌
⇒
⇒
∂リ
扉 →
fi + 1一 几
△八
Ｏ「
fi+1 一/i-1-
2△八
/i+1 －2 几十fi－l
(△げ
これらの近似を用るとeq・(2.6)に対する1 次元のHamiltonian は，
せると以下のように離散化される．
Ｈぐ ＝－
1　φ鉾i －2げ 十小仁1
2m ＊ (△X)2
十yやr 十
(2.8)
(2.9)
(2.10)
ｍ 番目の波動関数を作用さ
Ｍ　 Ｎ　。|、n
。^i.n
Σ Σ 宍 戸 △x ぐ
ｎ≠m  j≠i　　リ
(2.11)
ここで,  N,  祠まそれぞれ格子数と格子番号を表す．△Ｘ は差分格子間隔を示す．また，波動関数
とHamiltonian は行列に書き表すことができる.   1次元系の固定境界問題においては波動関数ベ
クトルとHamiltonian 行列は以下のような行列になる．
収 ＝( 仇　ぬ
^mn　　 ＝
T 一一
仇 …伽-1 伽)7
?
??
?
???
????
?
??
??
?
－2
??
0
1　 －2　　1　　
1　　 －2　
1
Ｏ　莉　0
n＊　ｎ貯 ＊貯
△Ｘ
rり
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0
?
?
?
?
0
八　
〇
?
?
?
(2.12)
(2.13)
2m ＊
＋
呪 十
M　 Ｎ
Σ Σ
ｎ≠m  7≠i
周期境界問題や2 次元問題においては,   Hamiltonian 行列はeq.(2.13) に示されるような3 重対
角行列ではなく実対称疎行列となる．このHamiltonian 行列を用いて離散化したSchrodinger 方
程式を解くことになるが，その解法は定常・非定常方程式により異なる．
2.2 ．2　定常 離散化Schrodinger 方程 式の 解法
定常離散化Schrodinger 方程式の解はeq・(2.13)で表されるHamiltonian 行列の固有値問題を解
くことによって得られる．このような大規模実対角行列の解法には幾つかの方法かおるが，本解析
では,   3重対角行列の場合にはQL 法を，また，実対称行列の場合にはハウスホルダ法・二分法・
逆反復法を用いる[65, 66ト
複数の固有状態を求める場合,  Hamiltonian 行列の固有値を解くことは有効である．しかし，行
列の一辺の要素数が1000 を越えると，高速な計算機を用いてもすべての固有値を求めるために膨
大な時間が必要となる．しかし，一般にすべての固有値は必要なく，基底伏態付近の固有値が求ま
ればよい．そこでSchrodinger 方程式の基底状態が必要な場合は，以下に示すような勾配法の一種
である急速緩和法[Steepest Decsent method : 以後SD 法バ50, 67]を用いる，
非定常Schrodinger 方程式(eq・(2.2))は，波動関数の複素空間における波動伝播を表している．
波動関数の規格化条件(qe.(2.7)) と方程式の保存性によりeq・(2.2)には実数の定常解か存在しな
い．しかし，この左辺の時間変動項の虚数単位をなくし，右辺の符号を変えると，以下のような拡
散方程式が得られる．
?
?
? (2.14)
これをSD 方程式という．この式の左辺の時間変動項が零になる場合のエネルギと波動関数は，eq
・(2.1)におけるHamiltonian 行列の最低固有値とそれに対応する波動関数と
一致する．また，左
辺分母の 刊ま，定常解か得られるまでの繰り返し計算に必要な仮想的な時間である．この7 を繰
り返し時間と呼ぶ.
Eq・(2.8)を用いて,   eq・(2.14)のSD 方程式を離散化すると以下のようになる．
ん　　　　友一1九 万 ＝大 沢　　　　　 州
ここで,   んは時間ステップを表す．
本解析では計算系に応じて固有値問題の解法とSD 法とを使い分けた.  Table 2.1に計算系と用
いた計算方法を示す．
Table 2 j : Calculation method for stead 2.1 lation method tor steady-state analyses
Dimension of system ?ystem conditions ?alculation methods
1-D system ?ingle-electron ?L method
?ulti-electron ?D method
2-D system ?ingle-electron ?D method
?ulti-electron ?D method
2.2.3　 非定 常離散 化Schrodinger 方程式 の解 法
Eq.(2.2)で表されるような時間依存の波動方程式を数値的に解く場合，その時間微分項を精度
良く近似しなければ，長時間の数値積分において誤差が蓄積し，最終的に計算が発散する．従って
本研究では,   eq・(2.2)の左辺をeq.(2.9)で表される2 次精度の中心差分近似を用いて離散化する．
離散化された非定常Schrodinger 方程式は以下のようになる．
．
?かだ1 －ゆ□ 一H_ 嶮
2△7　　　‾　－
ぺ
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(2.16)
ここで，右辺には，eq・(2.13)で表されるHamiltonian 行列を用いる．各格子点において初期の波
動関数を与え,   eq・(2.16)の数値積分を実行することにより各時間における波動関数を得ることが
できる．また，電子の初期エネルギは初期波動関数の形状と運動量によって決めることができる．
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2.3　 物 理 量 の 計 算
2.3.1　 平均値
定常・非定常離散化Schrodinger 方程式を数値的に解くことにより得られた波動関数から，電
子のエネルギ，平均位置などの物理量の平均値を計算する必要がある.  Hamiltonian 行列の固有値
問題を解いた場合，その固有値は電子の全エネルギを表す．しかし，電子の運動エネルギやポテン
シャルエネルギは波動関数を使って計算しなければならない．
量子力学における物理量の平均値は，以下のようにその物理量に共役な演算子を波動関数で挟
み，指定空間で積分することで求めることができる．
〈Ｘ 〉＝
?
φ＊X祠v
ここで,  X は物理量に共役な演算子で，〈Ｘ〉はその物理量の平均値である.
Table 2.2に，主な物理量とそれらに共役な演算子を示す．
Table 2.2: Ｐe .2: Physical quantities and adjoint opera
Physical quantities?djoint operators
total energy　
kinetic energy
potential energy
Coulomb energy　　
momentum　　　
position　　
probability ?@　　　
耳　　　　
ふ ▽2　　　
U
ΣM 戸 三子我　
-i▽　　　
ヱ　　　　
1
tors
(2.17)
本研究では,   eq.(2.17)を以下の様に離散化し，離散化された波動関数から物理量の平均値を求
める．
〈Ｘ〉＝Σ 吠x 柄△Ｊ (2.18)
2.3.2　 原子 単位
原子・分子のエネルギ又は波動関数を実単位で計算すると数値が極端に小さくなることがある．
そのような場合，原子単位を用いると便利である[46]・
Table 2.3に，原子単位を示す．
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Table 2.3: Atomic units
Quantities ?otations ?alues in SI units
mass
electric charge
action
length
energy
time
velocity
force
momentum
electric current
electric field
electric dipole moment
magnetic flux
magnetic dipole moment ?
Ｃme
ん＝h/27Tao
 ＝4:iTeo
が/niげ'^
£＼i ニが/rrie硝
ん/玩
仙石Yi/ん
玩 かo
たかoeE^/
九
万^/eaoeao
○ 媚e
た/nie = 2μB ?.1095
×lO ‾^^kg1.6022
×lo－i^c1.0546
×10-34  Js5.2918
×10－11m4.3598
×10－18J2.7189
×lO－^'^s2.1877
×lO^ms －18.2389
×10-8N1.9929
×10 一24Ns6.6236
×10-3A5.1422
×lO^^Vm-18.4784
×10－30Cm2.3505
×105T1.8548
×1Q-23JT －1
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第3 章　共鳴トンネル系における電子の相転移
メソスコピック系では，電子の波動関数は領域の広い範囲に広がっており，量子力学的波動性が
際立ってくる．そのため，波動関数と系との共鳴による特異な現象が現れる．また，系内に複数の
電子が存在すると，電子間の相互作用のため，その共鳴状態に変化が現われる．
この章では，バリスティック領域の現象として共鳴トンネル現象を取り上げる．まず，トンネル
現象全般の説明を行い，現象の特異性と研究現状及び相転移的観点からの解析の意義を述べる．次
に共鳴トンネル現象の数値解析を行い，その結果と考察を述べる．
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3.1　 は じ め に
3.1.1　 透過ト ン ネル 現象
電子は粒子としての性質とともに，波動的な性質も持つため，その波動の波長程度の不確定性を
持つ．そのため，本来，古典粒子が通過できないポテンシャル障壁も，その波長程度の幅のポテン
シャルならば波として通過することが可能である．このように，電子がその波動性によって物質を
通過する現象をトンネル現象と呼ぶ．
通常の量子力学のテキストで扱われるトンネル現象は，無限の大きさを持つ系内の単一ポテン
シャル障壁を扱ったものである．ここでは，これを透過トンネル現象と呼ぶ.
Fig.3.1に示すような単一ポテンシャル障壁が存在する系における電子状態を考える．ここで系
の両端は無限遠である．量子力学によると，電子のエネルギら は以下のように表される[48]，
n  －
nV が-2m
£2
(3.1)
ここでｉ　n, m, L はそれぞれエネルギ準位，電子の静止質量，系の大きさである．系の大きさが有
限の場合，en・(3.1)より系内の電子のエネルギは離散化したものとなる．しかしFig.3.1 の場合，ポ
テンシャル障壁の両側のRegion 1, 2 は無限遠であるから，それらの領域内の各エネルギ準位は無
限に密な状態，つまりエネルギ準位は連続になる．
Electron
→
●
Region l
ａ
← ●・
Figure 3.1: Electronic tunneling in an infinite boundary system
今，電子がRegion 1 から入射してRegion 2 へ移動する過程を考える．この系における電子の
透過率ＴはSchrodinger 方程式を解析的に解くことにより以下のようになる[24, 44]
・
T -- 1 ＋
ん?siii?ka-
4e(e- 八）
－1
(3.2)
ここで，凪a はそれぞれポテンシャル障壁の高さ，ポテンシャル障壁の幅である．また, k  ＝,/
弓原 ‾二千)hである．電子のエネルギが小さくka
 ＝
四{h  ―マ)a/n ≫1 の場合，透過率は以下
のように近似できる．
Ｔ え 16e(/≫ ‾£) レ ヤ、/2mでに マy」 (3.3)
Fig.3.2に入射電子のエネルギＣと透過率Ｔ との関係を示す．電子のエネルギがポテンシャル障
壁高さ以下の場合をトンネル現象という.    ＜削こおいて，透過率は電子のエネルギに対して単調
増加となることがわかる．
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Figure 3.2: Tunneling probability in an infinite boundary system
3.1.2　 共鳴ト ン ネル 現 象
Fig.3.1に示した系のRegion 2 の端にポテンシャル障壁がある場合を考える．ただし，そのポ
テンシャル高さを無限大とする．このような系の場合,   Region 2 のエネルギ準位はもはや連続で
はなく, Fig.3.3 の様に離散化される．今，電子がRegion 1 からRegion 2 ヘトンネルする場合を
考える.  Region 2 のエネルギ準位は離散化しているため，電子のエネルギがRegion 2 の離散化エ
ネルギと一致する近傍でRegion 2 内で波動関数の共鳴が発生し,   e ＜たであっても電子の透過率
が急激に増加する．しかし,   Region 2 内において電子のエネルギ散逸がない場合，電子のエネル
ギがRegion 2 の離散化エネルギを越えると，透過率が急激に減少する．従ってRegion 2 への電
子の透過率はFig.3.4 に示す様に，入射電子のエネルギに対して鋭いピークを持つ．これを共鳴ト
ンネル現象という[24, 25]. 共鳴トンネル現象は，透過トンネルによって物質を通過した波動の共
鳴により波束全体が物質を透過する現象である．
Electron
→
Ｏ
Region 1
Figure 3.3: Electronic tunneling in ａ closed boundary system
この共鳴トンネル現象の特異性に注目したのが, Tsu とEsaki であった．彼らは，分子線エピタ
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Figure 3.4: Tunneling probability  in ａ resonant tunneling system
キシャル法によって作られる，半導体超格子構造における波動関数の透過率を計算した．そして，
電子の入射エネルギが増大すると系の導電率が低下する「負性抵抗」の存在を予測した[68, 69ト
共鳴トンネル系においては，電子は系内をバリスティックに移動するため，極めて高速な電子デバ
イスの出現が予想される[70 － 77]. また，Fig.3.5のような2 重障壁を持つ共鳴トンネル系におい
ても負性抵抗が発生することが理論的及び実験的に確かめられている．この系は,   2重障壁内の量
子井戸のエネルギを外部電場によって制御できるため，波動関数を用いたトランジスタとなる．ま
た，ポテンシャル障壁の幅や高さを変えることにより波動関数の透過率を制御することができるた
め，波動関数の制御方法が今や工学の対象になり，新量子デバイスの開発を目指して様々な共鳴ト
ンネルデバイスや超格子デバイスが提案・製作されている[5, 25].
その一方，数値計算により共鳴トンネル現象に起因する特異な現象が発見されている. Nakamura
らは，直流電場が印可された超格子中の波動関数の透過率及び波動関数のトランスファマトリック
スと超格子数との関係を数値計算によって調べている[78, 79ト それによると，弱電場中では，透
過率は格子数に対してカオス的に変化する．また，強電場中では，トランスファマトリックスの値
は格子数に対して予測不能の変化を示す．この系においては，局所的にLyapunov 指数が正の値
になるが系全体のLyapunov 指数は Ｏであり，Nakamura らはこの現象を擬似カオスと呼んでい
る，時間的外乱が存在せず,  Schrodinger方程式の線形性を考えると，このようなカオス的な挙動
は極めて不可解であり，共鳴トンネル現象の複雑性を示している．
3.1.3　 単電 子ト ン ネル 現象
3.1.1では，電子間に相互作用がない場合の単一障壁が存在する系におけるトンネル現象を説明
した．系内に存在する電子間に Ｃｏｕlomb 相互作用が働くと，トンネル現象はどのように変化する
だろうか？
単一障壁トンネル系に電場を印可すると，古典的解釈ではFig.3.6 のように障壁表面に分極電荷
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Figure 3.5: Resonant tunneling transistor with double barrier structure
が誘起される．この状態は古典的なコンデンサと同等である．透過トンネル現象では，電子の存在
確率は波動としてポテンシャル障壁を連続的に通過する．しかし，それは飽くまで電子の存在確率
であって，実際の電子は粒子としてポテンシャル障壁を確率的に通過するはずである.
Fig.3.6において，1 電子がトンネルすると，ポテンシャル障壁近傍ではｅの電荷変化が生じる．
つまり, 1 電子がトンネルする条件として，テンシャル障壁の左側では 十e/2 の，またポテンシャ
ル障壁の右側では －e/2 の電荷の変化が生じなければならない．定電場が常に系に印可されていて
も，ポテンシャル障壁の左右に十e/2 と－e/2 の電荷が誘起されるまでトンネルが禁止される．こ
の電子の移動の禁止は，電子の古典的Ｃｏｕlomb 力に起因するためＣｏｕlomb ブロケードと呼ばれ
る[26,28]. また，Ｃｏｕlomb ブロケードによって発生する1 電子のトンネル現象を単電子トンネル
現象(Single Electron Tunneling : ＳＥＴ) という．
最近，単電子トンネル現象を利用して，電子デバイス内の電流を1 電子単位で制御する試みが盛
んに行われている[80 －85].  Fig.3.5に示すような,   2重障壁トンネル系では，共鳴トンネル現象
と単電子トンネル現象が共存する．各障壁の静電容量が非常に小さくなり，また2 重障壁内の量子
井戸幅が非常に狭くなると，1 電子のトンネルによる量子井戸内のエネルギ変化が大きくなる．量
子井戸内に電子が存在するときはＣｏｕlomb ブロケードによって次の電子の井戸内へのトンネルが
抑制される．ゲート電圧を調整することにより，量子井戸内の電子を右領域ヘトンネルさせること
ができる．量子井戸内が空になったことで左領域にあった電子が量子井戸内ヘトンネルする．この
ように，共鳴トンネル系に Ｃｏｕlomb 力が作用すると，電子の粒子性が現われてくる．単電子トン
ネル現象とは，電子の波動性と粒子性が共存する現象といえる．
単電子トンネル現象の実験的解析は多々行われているが，その理論的解析の多くは単電子輸送現
象の提案者であるLikiharev の古典的解析をダ'―スとした半古典的方法が主流であり[86, 87, 88]，
量子効果を考慮した解析はほとんどない．
3.1.4　 共 鳴ト ン ネル現 象の相 転移 解析
共鳴トンネル現象では，電子間相互作用を考慮せず，電子の波動性に注目するため，その現象を
量子論的に解析することが容易である．一方，単電子トンネル現象では，電子間相互作用により電
子の粒子性が強調される．従ってその現象を半古典的に解析することが容易である．このような電
子の性質のとらえ方の違いにより，共鳴トンネル現象及び単電子トンネル現象の研究は個別に行わ
れてきた．しかし，前節で述べたように，共鳴トンネル現象と単電子トンネル現象は共存している
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Figure 3.6: Coulomb Blockade in ａ single barrier system
と考えられ，これらの現象を統括的に理解する必要かおる．
透過トンネル現象の電子透過率が入射電子のエネルギに対して単調増加であるのに対し，共鳴ト
ンネル現象の電子透過率は，入射電子のエネルギが特定の値になったとき急激に増加する．言い換
えれば，電子はある特定のエネルギのもとにおいて移動することが可能となる．また，電子の移動
に伴って系のコンダクタンス，分極率やエントロピといった物性が変化していると考えられる．こ
れは，ある特定の圧力・温度といった条件のもとで物性が変化する流体の相転移現象と似ている．
共鳴トンネル現象は，電子のエネルギをコントロールパラメータとした一種の相転移現象と考える
ことができる．また，電子間相互作用を考慮すると Ｃｏｕlomb ブロケードの影響により電子の性質
は粒子的になり相転移の形態も変化するであろう．
この章では，共鳴トンネル現象の数値解析を行い，共鳴トンネル現象を相転移の観点から考察
する．
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3 ．2 1 次元1 電子共鳴トンネル系における電子の相転移
3.2.1　 計算 モデ ル 及び 解析 方法
Fig.3.7に示すような2 つの量子井戸間のトンネル現象を解析する．量子井戸の物質はGaAs と
し，左側の井戸をRegion 1, 右側の井戸をRegion 2 とする.  Region 1とRegion  2の大きさ 玩，
£oはそれぞれ30( ｎｍ) とする．　2つの量子井戸を分割するポテンシャル障壁は £a ＝3  (nm) のAlGaAs
とし, Region 3 と表す. AlGaAs ポテンシャル障壁の高さ九は, A しGai- エAs/GaAs のヘ
テロ界面におけるエネルギギャップに相当する. Alo.3Gao.7AS/GaAS の場合h ＝0.3 eV となる[2非
また,  GaAs 内における電子の有効質量はm*  =ニ0.066m。とする．系の両端のポテンシャル高さは
無限大とする．この系に直流電場£を印可し電子に作用するポテンシャル状態を変化させる．系を211
格子に分割し，定常Schrodinger 方程式を離散化する．また，エネルギは,  x ＝£i十£2十稲
におけるエネルギ値を基準とする.
Eq.2.13 のHamiltonian 行列の固有値問題をQL 法を用いて解く．この系は線形であるので，直
流電場とポテンシャル障壁によって系のポテンシャル分布が決まると，系の固有エネルギと固有ベ
クトルの組は一意的に決定される．
V ＝oo
Electric field
U ＝oo
Figure 3.7: One-dimensionl resonant tunneling system
3.2.2　 解析 結果 及び 考 察
Fig.3.8に，1 電子系における代表的な電場内の電子の存在確率密度を示すバa) はRegion 1 とRegion
2 のエネルギ準位が基底状態の場合のトンネルを，また(b) はRegion 1 のエネルギ準位が
基底状態であり,   Region 2 のエネルギ準位が第1 励起状態の場合のトンネルを示す.
㈲ と(b) のいずれの状態においても電場£が小さいときには電子の存在確率の大部分はRegion1
に存在する．電場の増加に伴って，存在確率は次第にポテンシャル障壁であるRegion 3 へ引き
寄せられていく．そして，電場が大きくなると，トンネル現象によって電子の存在確率のほとんど
がRegion 2 へ移動する．電子がトンネルする過程で,  Region 1 とRegion 2 に存在する確率密度
がほぼ等しくなる電場が存在することがわかる．ポテンシャル障壁かおるRegion 3 には，存在確
率がほとんどないことがわかるづa) においては，召＝O(V ／m)においてRegion 1 とRegion 2 内
の存在確率密度が等しくなる．また，両井戸の存在確率密度には節がなく，£＝Ｏ(Ｖ／ｍ) を中心
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とし て,   Region 1 とRegion 2 内の存在確 率密度は左 右対 称である.   Region 1 とRegion 2 の大
きさが同じであるた め,  Fig.3.9 (a) に示す よ うに，各井戸の基底準位におけるエネル ギは等しい ．
そのため，各井戸の基底準位が一致する電場は £＝ Ｏ(Ｖ／ｍ) であ る，また，その時の波動関数の
形伏も，各井戸で同じエネルギ 準位 のため対称形状になる.
(b) の場合, £＝0.57  (MV/m) において両井戸の存在確率が等し くなる．また,   Region 1 の存在
確率密度には節がないが,  Region 2 の存在確率密度には1 つの節かおるこ とがわかる. Fig.3.9  (b)
に示すよ うに,  Region 2 のエネル ギ準位はRegion 1 に比べ1 準位分だけ高い．そのた め,  Region1
のエネル ギをRegion 2 のエ ネル ギと一致させ るためには印可電場を( ａ)の場合より大きくしな
ければならない ．また,   Region 2 のエ ネルギ 準位は第1 励 起状態であ るため，そ の波動関数は1
つの節を持つ.
Fig.3.10 に1 電子系におけ るRegion 2 ヘトンネルした電子の存在確率T2 及び電 子の平均位置
〈Ｘ〉と電場 £ との関係を示す．ここでは,    Region 1 とRegion 2 のエネル ギ準位が基底状態の場
合の結果を示す.   To は以下のよ うに計算す る．
T   ＝f　 や(x)＊ip(x)dx　　　　　　　　　　　(3.4)
Region 1 とRegion 2 のエネルギ準位が一致する電場 田＝Ｏ(Ｖ／ｍ))付近になるとTo は電場に
対して増加し，£＝Ｏ(Ｖ／ｍ) においてその増加率は最大になっている．このときの電子のエネル
ギは約6( ｍｅＶ)であり，ポテンシャル障壁高さh  ＝0.3 (eV) よりも小さく，共鳴トンネル現象で
あることがわかる．また，£＝Ｏ(Ｖ／ｍ)付近において乃 の増加は大きいが，電場に対して連続的
に増加していることがわかる.  乃 の電場に対する変化率が最大になる電場£＝Ｏ(Ｖ／ｍ) を基底状
態のトンネル電場とする．
電場が小さいときは電子はRegion 1 に存在するためその平均位置はRegion 1 のほぼ中心の
〈Ｘ〉～15( ｎｍ) である，トンネル電場付近において〈Ｘ〉は電場に対して増加し，電子がRegion 2
へ移動していくことがわかる．また，To の場合と同様に，トンネル電場において電場に対する変
化率は最大になっている．電場が大きい場合，電子の存在確率はほとんどRegion 2 へ移動するた
め，その平均位置はほぼRegion 2 の中心に等し〈 ，〈Ｘ〉～45  (nm) となる.  E  ＜－0.05 (MV/m)
と召＞0.05( ＭＶ/ｍ)では，電場に対する電子の平均値はほとんど変化しないことがわかる．
Fig.3.11に電子の全エネルギ及び電子の情報エントロピと電場との関係を示す．電場によって
ポテンシャルエネルギが増加するため電場の増加に伴って電子の全エネルギは増加する．しかし，
その増加率はトンネル電場の前後で異なることがわかる．図中の破線は，電場を増加して電子が
トンネルせずにRegion 1 にとどまった場合のエネルギ曲線である.  Region 1 からRegion 2 へ電
子がトンネルすることによってエネルギ準位もRegion 1 からRegion 2 へ移動することがわかる.Fig.3.8
 (a) によると，電場が小さい場合はRegion 1 に主に存在していた確率が，トンネル電場
において系全体に広がっている．これはパーコレーション転移と類似した現象である．この系は，Region
1 とRegion 2 の2 つのエネルギ準位がポテンシャル障壁によって隔てられている．トンネ
ル電場以外ではRegion 1 とRegion 2 に個別に存在しているエネルギ状態が，トンネル電場にお
いて波動関数の共鳴によって同一エネルギ状態に結合し，波動関数のパーコレーション転移が発生
するといえる．つまり, 1 電子共鳴トンネル系では，トンネル電場における波動関数のパーコレー
ション転移を通してエネルギ状態が変化する相転移現象と解釈することができる．
磁性や流体の相転移は一般的に温度をコントロールパラメータとする．パーコレーション転移の
場合，コントロールパラメータは系に点在するサイト密度である．この1 電子共鳴トンネル系での
コントロールパラメータは電場である．
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電子の情報エントロピ 耳を以下のように定義する 圓
耳 一 一一 Σ 剛' logio 剛' (3.5)
電子の確率が系の一点に集中している場合，情報エントロピは Ｏとなる．電子の確率の分布が系
内に広がりが大きくなると情報エントロピは増大する．この系における最大エントロピは約2.3 で
ある．
電子の情報エントロピはトンネル電場においてピークを持つことがわかる．これは，トンネル電
場において，電子の確率密度がRegion 1 とRegion 2 に広がることに対応している．また，トン
ネル電場付近において電場の変化に対してエントロピのジャンプはない．このことから, 1 電子共
鳴トンネル系は2 次の相転移であるといえる．以後，トンネル電場を転移電場と呼ぶ．
磁性・流体の2 次相転移点においては，磁化率や分子相関などのミクロ領域の変位が協調現象に
より長距離相関を持ち，マクロ領域に達する変化となって観測される．系のある物理量を特徴づ
ける因子の空間的相関が大きくなると，その物理量の空間・時間的揺らぎが大きくなる．この揺
らぎの増大は磁化率や比熱の発散として観測される.  1電子共鳴トンネル系におけるコントロー
ルパラメータは電場であるので，トンネル電場において系の電気的性質が変化すると予想される.Fig.3.10
において，トンネル電場における電子の平均位置の変化は系の分極モーメントの変化と解
釈することができる．電場に対する分極モーメントの変化率は電気感受率といわれる[89]. この系
における電気感受率χを以下のように定義する．
x  ニ
∂〈Ｘ 〉
∂£
(3.6)
Fig.3.12に，電気感受率χと電場との関係を示す．情報エントロピと同様に，電気感受率はトンネ
ル電場においてピークを持つことがわかる．また,   E ＝－0.1,0.1(MV/m) における値と比較する
と，ピークにおける電気感受率はほぼ10 倍になっている．この系はトンネル電場において，電場
に対して強誘電体転移を起こすことがわかる.
Fig.3.9に示したように，各領域におけるエネルギ準位は離散化しているため，様々な準位の組
み合わせに対応した共鳴トンネル状態が存在する. Fig.3.13に各領域のエネルギと印可電場との関
係を示す．ここで，電子の平均位置がRegion 1 に存在する場合，電子の全エネルギをRegion 1
のエネルギとし，同様に電子の平均位置がRegion 2 に存在する場合，電子の全エネルギをRegion2
のエネルギとする．
各エネルギは電場に対して直線的に増加することがわかる. Region 1 とRegion 2 のエネルギ線
の交差点では,  Region 1 とRegion 2 のエネルギが等しくなる．従って，エネルギ線の交差点にお
いて共鳴トンネルが発生する．
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28
1.0
?
????
????
????
??
?
?
?
?
?
?
?｛
?
?
?
?
?
?
??
?
?
???
?
?
?
?
?
0
-0
Region 1　　
s
Region 2　　
e
(ａ) £＝O( Ｖ/ｍ)
Ground-State to ground-state tunneling
(b)E  ＝0.57  (MV/m)
Ground-state to first-eχcited-state tunneling
Figure 3.9: Schematic diagram of energy states
10 -0.05 0 0.05
Electric field （Ｍ Ｖ/ｍ）
0 10
（?
?
）
（
?
〉
?
?
??
?
?
??
?
??
?
?
?
??
?
?
??
?
?????
????????
????????????????
Figure 3.10: Dependence of probability of electron in Region 2 and average position of an electron
on electric field
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3.3 1 次元多電子共鳴トンネル系における電子の相転移
3。3.1　計算モデル及び解析方法
1 電子系(Fig.3.7) と同様な計算系において，複数の電子が存在する場合のトンネル現象を解析
する．多電子系の場合，定常Schrodinger 方程式は非線形方程式となるため，各電子についてのSD
方程式を解き，各電子の定常状態が求まるまで繰り返し計算をする．繰り返し計算の収束判定
条件として，各電子の全エネルギの変化率が10-^ 以下の状態を定常状態とする．なお，全エネル
ギの変化率 召は以下のように定義する．
沢 --
|は －
一心
ぐ|
ここでn,    kはそれぞ れ電子の番 号と繰り返し 計算におけ るステ ップ を表す．
(3.7)
3.3.2　2 電 子系 解析結 果及び 考察
Fig.3.14に2 電子系における各電子の存在確率密度分布を示す．系内の2 個の電子を区別するた
め，左側の電子を第2 電子，右側の電子を第1 電子と呼ぶ．E  ＝－3.3 (MV/m) の場合,   2つの電
子はRegion 1 に存在するが,  Coulomb 相互作用のため，その波動関数の重なりはほとんどないこ
とがわかる．電場が大きくなるに従い，2 つの電子は徐々に右側に移動し,  E  ＝－3.115 (MV/m)
になると，第1 電子の存在確率の一部がRegion 2 ヘトンネルし,   E = －3.11 (MV/m) では，第1
電子の存在確率のほとんどがRegion 2 ヘトンネルする．この電場を第1 電子の転移電場とする.
E  ＝3.25 (MV/m) になると，第2 電子がポテンシャル障壁に近づく.   E ＝3.445  (MV/m) で
は，第2 電子の存在確率の一部がRegion 2 ヘトンネルし,  E ＝3.45 (MV/m) において，第2 電
子の存在確率のほとんどがRegion 2 ヘトンネルする．この電場を第2 電子の転移電場とする.
Fig.3.15にRegion 2 ヘトンネルした電子の存在確率 乃 及び電子の平均位置〈Ｘ〉と電場£との
関係を示す.  1電子系の場合，転移電場付近において 乃 は電場に対して連続的に増加した.   2電
子系における第1 電子及び第2 電子の 乃 は，転移電場において急激に増加することがわかる．ま
た，転移電場における各電子の平均位置は不連続に変化している．これは，各電子のトンネルが電
場に対して非常に敏感であることを表している．電子間のＣｏｕlomb 相互作用により, 1 個の電子
のトンネルは，もう一方の電子状態に大きな影響を与えているといえる．
第1 電子と第2 電子の転移電場が異なることは，転移電場のヒステリシス性が存在することを
表している．つまり，第1 電子は£＝－3ｊ1( ＭＶ／ｍ)でRegion 1 からRegion 2 ヘトンネルす
るが，その後，電場の増加方向を逆転させて£＝－3.11(ＭＶ/ｍ) としても第1 電子はRegion 1
ヘトンネルしない．再び，第1 電子をRegion 1 ヘトンネルさせるためには,  E ＝－3.44 (MV/m)
の電場が必要である．つまり，再トンネルには，約0.33( ＭＶ/ｍ) の電場変化が必要となる．同様
に第2 電子のトンネルはE  ＝3.45 (MV/m) で発生するが，第2 電子を再びRegion 1 ヘトンネル
させるためには,   E ＜3.11 (MV ／m)の電場が必要である・
Fig.3.16及びFig.3.17 に系の全エネルギ及び各電子の情報エントロピと電場との関係を示す．こ
こで，系の全エネルギ，情報エントロピ及び電場を以下のように換算した．
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Figure 3.14:　Probability densities of electrons in double electron system :(a)first-electron
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Table 3.1: Difference in total ener and information entropy．i：Uinerence ｍ otal nergy and ln ormation
Tunneling conditions ?△E  (meV) ? △耳
lst-electron tunneling
2nd-electron tunneling?.44.1 ?.0410.18
ここで9 ec≫　He
及び 尺 はそれぞれ転移電場におけるエネルギ，情報エントロピ及び転移電場であ
る．各電子の転移電場において，系の全エネルギは階段的に変化していることがわかる.  1電子系
では，転移電場(£一尺 ＝O) においてニネルギ及びニ1ニ・ンド ニ2ピのジャンプはないが,    2電子系の
場合，転移電場において，第1 電子と第2 電子により異なったエネルギとエントロピのジャンプが
発生する.    2電子系の転移電場における系の全エネルギー変化と情報エントロピ変化をTable 3.1
に示す．
トンネルによって発生する全エネルギ変化量を，第1 電子トンネルと第2 電子トンネルで比較す
ると，第2 電子トンネルにおける全エネルギ変化量は第1 電子トンネルの場合より大きい．第1 電
子トンネルにおいては，主に電子間の Ｃｏｕlomb エネルギが解放される．それに対して第2 電子ト
ンネルでは，第2 電子のポテンシャルエネルギが解放される．第2 電子トンネルにおいては，電子
間の距離が近づくことによるＣｏｕlomb エネルギの増大よりも，解放されるポテンシャルエネルギ
量が大きいといえる．
トンネルによって発生するトンネル電子の情報エントロピ変化量を，第1 電子トンネルと第2
電子トンネルで比較すると，第2 電子トンネルにおけるトンネル電子の情報エントロピ変化量は
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第1 電子トンネルのそれより大きい.  Fig.3.14(a)を見ると，各電子の存在確率密度分布は，トン
ネル前よりトンネル後の方が広がっている．転移電場付近において第1 電子の存在確率の一部がRegion
2 ゛ トンネルを始めるため，情報エントロピは転移電場付近で急激に増加する.
Fig.3.14 (b)では，各電子の存在確率密度分布は，第2 電子のトンネル前の方がトンネル後より
広がっている．また，転移電場における第2 電子の存在確率のRegion 2 へのトンネルは，第1 電
子に阻まれてRegion 2 の一部にのみ広がっている．そのため，第2 電子の情報エントロピはトン
ネル前の方がトンネル後よりも大きくなる．
2 電子共鳴トンネル系における電子のトンネル現象は，エントロピのジャンプを伴う電子の移動
現象であり, 1 次相転移として解釈することができる．流体の1 次相転移では潜熱などのエネルギ
の吸収・放出を伴う物質移動現象として観測される.   2電子トンネル系が熱浴に接している場合は，
電子のトンネルに伴って熱浴にエネルギが放出されると考えられる．実際には，電子はGaAs な
どの半導体原子・分子の中を移動するため，このエネルギはフォノンとなって放出される．また，
フェルミェネルギ面が真空と接している場合はフォトンとなって放出されると考えられる．電子の
トンネルによって発生するエネルギ差は，電子間のＣｏｕlomb エネルギと各電子のポテンシャルエ
ネルギに起因し，これらのエネルギは電子間の距離に依存する．従ってRegion 1 とRegion 2 の
大きさを変化させることによりトンネル時における系のエネルギ変化量を制御することができる．
本解析系では，第1 電子のトンネルでは2.4  (meV), また第2 電子のトンネルでは4.1  (meV) のエ
ネルギが放出される．これらのエネルギがフォトンとなった場合，それぞれ3.7  (THz), 6.3 (THz)
のマイクロ波となる．
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3.3.3　 電 子数とト ン ネル 現 象
系内の電子数が異なると，電子間に働くＣｏｕlomb 相互作用の大きさも変化する．従って，電子
のトンネル状態及びトンネルに起因する1 次相転移状態も変化すると考えられる．ここでは，トン
ネル現象と系内の電子数との関係を考察する.
Fig.3.7に示した1 次元1 電子トンネル系と同様な系における多電子系のトンネル現象を解析す
る.  Region 1 とRegion 2 に電子を配置し，直流電場中における各電子の定常状態を計算する.Region
1 とRegion 2 における初期電子数をそれぞれ，ni，712とし，全電子数をN( ニTil十^2)，
また各領域の初期電子数の差を 凡( ＝n2 － ni)とする．全電子数をiV  こ2 ～20 まで変化させて
計算を行う.
Fig.3.18に 篤 ＝O ，Eこ0.0  (MV/m) における電子の存在確率密度分布の例を示す.   TVが小さ
い場合，各電子の存在確率は距離を保ち存在しているが,   N の増加とともに，各電子の存在確率
の間隔は狭くなっていくことがわかる．ここで，ポテンシャル障壁に最も近い電子をトンネル電子
と呼ぶことにする.   A^＞5 になると，トンネル電子の存在確率がポテンシャル領域であるRegion3
に浸透してくることがわかる.  A  ^＝20 では，トンネル電子の存在確率の半分程度がRegion 3 に
浸透している．
2 電子系と同様に多電子系においても，トンネル電子のトンネルとともに系のエネルギが変化し1
次相転移を示す.   Fig.3.19に転移電場 瓦 と系内の全電子数Nd との関係を示す.   Region 2 とRegion
1 内の電子数の差Nd が大きいほど転位電場も大きくなることがわかる．これは，Nd が大
きいほど,  Region 2 の電子による Ｃｏｕlomb 相互作用が大きくなりトンネル電子はRegion 2 ヘト
ンネルしにくくなるためである．
また，各 皿バこおいて，全電子数A^ が11 ～14 で転位電場が最大となっている.   1電子系では，Fig.3.9
に示したようにRegion 1 とRegion 2 のエネルギが一致する電場においてトンネルが発生
した．多電子系の場合,  Fig.3.20に示すように，トンネル電子はポテンシャル障壁とRegion 2 内
の電子とのすき間にできる空間のエネルギ準位とトンネル電子のエネルギが一致する電場付近で
トンネルする.   Fig.3.18に示したように，全電子数A^ が増加すると，トンネル電子のポテンシャ
ル領域への浸透が大きくなる．それに伴ってトンネル電子のポテンシャルエネルギが大きくなり，
トンネル電子の全エネルギが増加する．トンネル電子の全エネルギが増加するとRegion 2 内の空
間に存在するエネルギ準位とトンネル電子のエネルギとの差が小さくなり，トンネルに必要な電場
のエネルギが減少する．全電子数ｙ が11 ～14 付近でRegion 2 内の空間に存在するエネルギ準
位とトンネル電子のエネルギとの差が最も大きくなり，それ以上の電子数では，トンネル電子のエ
ネルギの増加により転位電場が小さくなるといえる．
系内の電子数の増加に伴って，電子トンネルによって発生する系のエネルギ変化も変化すると考
えられる.  Fig.3.21にトンネル電子のトンネルによって発生する系のＪニヽネルギ変化 △cと全電子数N
との関係を示す. △eはA^ に対して増加し,   A  ^＝10 付近で最大になり,   A^＞10 では減少して
いくことがわかる．また，△eは,   Region 2 とRegion 1 内の電子数の差 皿バこはほとんど依存し
ないことがわかる.  N が少ない場合，トンネルによって解放されるポテンシャルエネルギはA^ の
増加とともに大きくなるが，Ｎ ＞10 では，電子数の増加に伴ってトンネルによってＣｏｕlomb エ
ネルギが増大する．トンネル電子の移動によって発生するポテンシャルエネルギの解放量は増加す
るが，系は Ｃｏｕlomb エネルギを得るため，全エネルギ変化 △cは減少する．
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3。4　2 次元系における電子の構造転移
3.4.1　2 次元系 多電子 系での 電子 構造
1 次元系多電子系におけるトンネル現象では，系内に存在する電子数が異なるとトンネル電子に
作用するＣｏｕlomb 相互作用も変化し転移電場が変化することがわかった.  1 次元系では電子が移
動できる方向は電場印可方向のみである．しかし，2 次元系では，電場方向に加え電場と垂直方向
にも電子が移動できるため，2 次元系での電子の転移電場は1 次元系とは異なると考えられる．
本節では2 次元多電子系における電子のトンネル現象を解析し，1 次元トンネル系との違いとそ
の機構を考察する．
3．4.2　計 算モデ ル及び 解 析方 法
Fig.3.22に示すような2 次元のGaAs 量子ドット間におけるトンネル現象を解析する．各ドッ
トの大きさは30 ×30( ｎｍ) の正方形である．ポテンシャル障壁はAlo.3Gao.7AS とし，その幅を3(
ｎｍ)とする．各電子についてのSD 方程式を解き，各電子の定常状態が得られるまで繰り返し計
算をする．また，繰り返し計算の収束判定条件として, 1 次元系と同様に，各電子の全エネルギの
変化率が10-^ 以下の状態を定常状態とする.
Dot 1 内とDot 2 内の初期電子数をそれぞれni,n2 とする.  ni とn2 の値を1 ～2 に変化させ
た場合の1 電子がトンネルする電場を調べる．
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Figure 3.22: Two-dimensional calculation system
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3.4.3　 解析 結 果及び 考察
Fig.3.23にDot 1 内の1 電子がDot 2 ヘトンネルする電場を示す．ここで縦軸は2 次元系にお
けるトンネル電場で，横軸は1 次元系におけるトンネル電場であるバni,n2) ＝(1 川 の場合は，1
次元系と2 次元系でほぼ同じ電場において電子がトンネルする．しかし(ni,n2) ＝(2 川 の場合
は，2 次元系の方が1 次元系の場合より大きな電場で電子がトンネルする．また,   (ni,n2)＝(l,2)
及び(ni,n2) ＝(2,2) の場合は2 次元系のトンネル電場は1 次元系の場合より小さくなっている．
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Figure 3.23: Tunneling electric field in one- and two-dimensional systems
Fig.3.24に(ni,n2) が異なる場合の各電場における電子の存在確率密度分布を示す・   (ni,n2)＝(1,1)
の場合，電場の増加に伴って各ドット内の存在確率密度分布は電場方向に移動し,  £＝3.25MV/
ｍ においてドット1 内の電子がDot 2 ヘトンネルする，さらに電場が大きくなりE  ＝5.9
ＭＶ/ｍ になると,  Dot 2 内において電場方向に配置していた電子が電場と垂直方向に配置する．
これは，電場方向に配置するよりも電場と垂直方向に配置する方が各電子の波動関数の広がりが小
さくなりエネルギを小さくでき，安定な構造であるためである・   (ni,n2)＝(2 川 の場合,  E  ＝0
ＭＶ／ｍ においてDot 1 内の電子は電場と垂直方向に配置している. £＝1.5 MV/m においてDot1
内の1 電子がDot 2 ヘトンネルすると，各電子は電場方向に配置する.   (ni,n2)＝(l,2) の場合，
£＝0 MV ／m においてDot 2 内の電子は電場と垂直方向に配置しているが,  Dot 1 内の電子がDot
2 ヘトンネルしてもDot 2 内にあった電子の配置には変化がない.   (ni,n2)＝(2,2) の場合，E
 ＝0 MV ／m において各ドット内の電子は電場と垂直方向に配置している．　Dot 2 内の電子はDot
1 内の電子がトンネルしてもその配置は変化しない．しかし,  £＝0 MV ／m においてDot 1
内にあった電子はDot 2 ヘトンネルした後にDot 2 内でその配置を変化させることがわかる.
Fig.3.25に(ni,n2) ＝(1,1) における電子の全エネルギと電場との関係を示す．なお，1 次元系
における全エネルギを比較のために示した.  E  ＝3.25 MV/m において系の全エネルギは電場に
対してわずかに減少している．これはDot 1 にあった電子がDot 2 ヘトンネルし，電子が1 次相
転移を起こしたためである．また，1 次元系と2 次元系の全エネルギはE  ＜5.9 MV/m の範囲で
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はほぼ 一致している.  E  =  b.9 MV/m では2 次元系の全エネルギが急 激に減少する．これはDot2
内におけ る電子の配置が変化したことに起因する．このことから ，ド ット内におけ る電子の配置
変化は1 次相転移であ るこ とがわかる.
Fig.3.26 に ㈲,n2) ＝(2,1) におけ る電子の全エネル ギと電場との関係を 示す.   1 次元系では，2
つのni 電子間の Ｃｏｕlomb 反発力が 大きいた め，E ～0.5 MV/m において電子がトン ネル す
る．し かし，2 次元系では,    Dot 1 内の電子が電場と垂直に配置しており 町 電子間のCoulomb
反発力が小さい ．　1次元系より大きな電場であ る £ ～1.5 MV/m においてDot 1 内の1 つ の電子
がトンネルする. Dot 1 内の1 電子がDot 2 ヘトンネルした後，さらに電場を増加すると £ こ3.2
ＭＶ/ｍ においてDot 2 内の電子が電場と垂直方向に配置する．そ のため,   Dot 1 内の電子に作用
する Ｃｏｕlomb 力が小さくなり,  £ ＝5.0 MV/m においてDot 1 内に残っていた電子がDot 2 ヘ
トンネルする．　1次元系ではRegion 2 内の電子からの Ｃｏｕlomb 力が 大きいた め,  1.5 ＜ £ ＜10.0
ＭＶ/ｍ の電場範囲ではトン ネルが発生しない.
叫 丿2) ＝(1,2) 及び(ni ぶ2) ＝(2,2) の場 合は,  Dot 1 内の電子が 電場 と垂直方向に配置して
いるため,  Dot 1 内の電子に 作用する Ｃｏｕlomb 力が1 次元系と比較して小さい ．そのため2 次元
系のトンネル電場は1 次元系より小さくな る．
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Figure 3.24: Probability densities in two-dimensional system
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3 ．5 1 次元共鳴トンネル現象のダイナミクス
3.5.1　 計算モデ ル 及び 解析方 法
定常解析と同様の系(Fig.3.7)における電子の動的運動を解析する．動力学解析では，系に初期
波動関数を与えなければならない.   1電子系では，初期波動関数を
φ(バo)
〈Xa 〉 --
-
- A  sin
46
? ?
(3.11)
(3.12)
(3.13)
(3.14)
(3.15)
m
£i
という平面波でRegion 1 へ与える，ここで,   則まeq・(2.7)を満たす規格化因子である．
2電子系では，まず任意の電場内での電子の定常状態を計算し，得られた波動関数を各電子の初
期波動関数として与える．
初期波動関数を与えた後は，eq.(2.16)に従ってSchrodinger 方程式の時間積分を行う．
3.5.2　1 電 子系解 析結 果及び 考察
Fig.3.27, 3.28に1 電子系における電子の確率密度分布の時間変化を示す．この系の電子の転移
電場は，定常解析で示したように£＝Ｏ(Ｖ／ｍ)である．転移電場ではない£＝0.01( ＭＶ/ｍ)で
は，電子の確率密度のほとんどはRegion 1 に存在することがわかる．また，電子の確率は時間に
対して小刻みに振動している．ところが転移電場においては，電子の確率はRegion 1 からRegion2
ヘトンネルし，その後，再びRegion 1 へ再トンネルする．電子がRegion 1 からRegion 2 ヘト
ンネルし再びRegion 1 へ戻ってくるまでの周期は約20( ｐs)であることがわかる・
Region 2 ヘトンネルした電子の確率を定量的に調べるために,  Region 2 に存在する電子の確率
乃(t)を以下のように定義する．
乃(t) ＝
イ　　
か(が) ＊ip(バ)dx
Fig.3.29, 3.30に1 電子系におけるRegion 2 に存在する電子の確率乃(t)と電子の平均位置〈X(t)〉
の時間変化を示す・ 乃t) と〈X(t)〉は時間に対して振動することがわかる．転移電場£＝Ｏ(Ｖ／ｍ)
に近づく従い，乃(t)の振幅は大きくなり，転移電場では，ほとんどの確率がRegion 2 に存在す
る時間かおることがわかる．また，振動の周期は，転移電場に近いほど長くなる.  Fig.3.30を見る
と,   E ＝0.01 (MV/m) では ヱニ20( ｎｍ) 付近で〈X(t)〉が振動していることがわかる．電場の増
大に伴って，振動の振幅と最大値は増大するが，振幅の最小値はほぼ一定である．£＝Ｏ(Ｖ／ｍ)
では，〈X(t)〉はRegion 1 とRegion 2 を往復していることがわかる.
電子の平均位置〈X(t)〉の時間平均くXa) とその時間的揺らぎの標準偏差瓦 を以下のように計
算する．
1　 仁 ≒ 〉治
者2 －h  耘
〈
到 〉＝　-
 ci 
ズ 耳O 〉"冶^
t2‾t  Ju
Ｘ 匹
Fig.3.31にくXa) と印可電場との関係をFig.3.10 の定常解析結果と共に示す．転移電場から離れ
た電場の場合(E  ＝-1.0 ～－0.02(ＭＶ/ｍ))，くXa) ～15  (nm) となり，電子の確率はRegion 1
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Figure 3.27: Time variation of probability density of an electron : £ ＝O( Ｖ/ｍ)
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Figure 3.30: Time variation of  avarage position of an electron
49
? ??
? ??
? ??
? ??
? ??
? ??
（
?
?
）
〈
?
〉
??
???
??
?
?
??
?
?
??
?
?
??
?
??
?
?
-0.1 -0.08 -0.06　　　-0.04
Electric field （ＭＶ/ｍ）
-0.02
Figure 3.31: Time average of position of an electron
0
の中心にとどまっていることがわかる．また，Xdi ま小さく，電子の確率は時間的にほとんど振動
していない，£＞－0.02(ＭＶ/ｍ)以上では，〈Xa 〉は電場に対して急激に増加し，Ｅ ＝Ｏ(ＭＶ／ｍ)
ではくXa)＝31.5  (nm) となり，系の中心に電子の平均位置が存在していることがわかる．また，
〈Xa) は定常計算の〈Ｘ〉とほぼ一致している・
転移電場付近における電子の平均位置の変動の増大は,    2次相転移の特徴をよく表している.3.2.2
で述べたように，流体・磁性体の2 次相転移点においては，オーダーパラメータの相関が大
きくなり，空間的揺らぎが大きくなる．オーダーパラメータの空間的揺らぎの増大に伴って，その
時間的揺らぎも大きくなる．大規模クラスターの生成と解離の周期は臨界点に近づくに従い大きく
なる[90]，流体の2 次相転移と同様に, 1 電子系共鳴トンネル系において転移電場に近づくに従
い，電子の平均位置の時間変化の揺らぎ 瓦 が大きくなるといえる.
Fig.3.32に電子の平均位置〈X(t)〉の時間変動のパワー及び周波数と印可電場との関係を示す．
ここで，〈X(t)〉の時間変化は，高速Fourier 変換によりその変動の周波数∫とパワーＰ を求めた・
電場が転移電場£ ＝Ｏ(Ｖ／ｍ) に近づくに従い，〈X(t)〉の振動の周波数はほぼ直線的に減少する
が，振動のパワーＰ は，電場と共に増加していることがわかる.
Fig.3.33に，パワーＰ と周波数∫との関係を示す. p は かこ対して 州1.99 で減少することが
わかる．これは，減衰がある調和振動やBrown 運動におけるLorentz 型のスペクトルl/ 戸 と一
致する.
Nakamura らは超格子系におけるトンネル確率を調べた結果，超格子の空間的周波数とトンネル
確率との関係はやはりVP 則に従うことを示している[78, 79]. このことから，共鳴トンネル系
においては1/ 戸 則は普遍則であるといえる・
Fig.3.13において共鳴トンネル系ではRegion 1 とRegion 2 のエネルギ準位の数に対応した転
移電場が存在することを示した.  Region 1 の基底状態からRegion 2 の第1 励起状態などの電子の
トンネルでは，Region 1 とRegion 2 の電子のエネルギ準位が異なるためそのトンネルの周期も異
なると考えられる．
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Figure 3.33: Relation between peak power and frequency
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Fig.3.34に，£ ＝Ｏ(ＭＶ／ｍ) におけるRegion 2 に存在する電子の確率 乃(t)と時間乙との関
係を示す.  Region 1 内に与えた初期電子状態が異なるとその周期が異なることがわかる．ここで，t
 ＝0 から 乃(わが最大になるまでの時間を電子の遷移時間と定義する.
Fig.3.35に転移電場における遷移時間と印可電場との関係を示す．各初期電子状態において，遷
移時間は電場に対して減少していくことがわかる. Region 1 における電子の運動エネルギは各電場
によって変化しないが，電場が大きくなるに従って電子のポテンシャルエネルギが増加し,  Region2
において運動エネルギに変換されるため遷移時間が短くなる．また，電子のエネルギ準位が大き
くなると電子の運動エネルギが増加する．従って電子のエネルギ準位が大きいほど遷移時間は短く
なることがわかる．
52
10
?
（
?
）?
?
?
?
?
??
?
??
?
?
??
?
?
??
?
?
?
?
??
0.1
0 1
Initial electronic state in Region 1　　　　
◆　　ground state
◆　　1 st-eχcited state
◆　　2nd-e χcited state
2　　　　3　　　　4
Electric field (Ｍ Ｖ/ｍ)
5 6
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3 ．5.3　2 電 子系解 析結果 及び 考察
Fig.3.36, 3.37に,    2電子系における第2 電子の転移電場付近における各電子の確率密度分布の
時間変化を示す．各電子の初期波動関数はFig.3.36, 3.37のそれぞれにおいて, E  ＝3.25 (MV/m)
における定常状態を用いている.
Fig.3.36は，電場E  ＝3.40 (MV/m) を印可した場合の確率密度分布の時間変化を示したもので
ある．　2電子系における第2 電子の転移電場は,  E  ＝3.45 (MV/m) である．印可電場は，転移電
場に達していないため，第2 電子の存在確率のほとんどはRegion 1 に存在していることがわかる.
Fig.3.37は，電場E  ＝3.45 (MV/m) を印可した場合の確率密度分布の時間変化を示したもの
である．時間t ＝0  (ps)において電場を印可すると，第2 電子の存在確率の一部は，電場印可直
後にRegion 2 ヘトンネルすることがわかる.  1 電子系の場合，転移電場において電子の存在確率
がRegion 2 ヘトンネルするまでの時間はほぼ12  (ps)であったが,   2電子系では，電子は高速でRegion
2 トンネルすることがわかる．
2 電子系でのトンネル現象の動力学を定量的に調べるために, 1 電子系と同様に,    Region 2 ヘ
トンネルした電子の確率乃(t)と電子の平均位置〈X(t)〉の時間変化を計算する. Fig.3.38, 3.39 に
各電子のRegion 2 ヘトンネルした電子の確率乃㈹ と,  Fig.3.40, 3.41 に平均位置〈X(t)〉の時間
変化を示す，各図の(ａ)～(f) は，印可電場をE  ＝3.40 ～3.42( ＭＶ/ｍ) まで変化させた場合の
結果を示している.   (a)E  ＝3.40 (MV/m) においては，第2 電子の 乃(t)は0.1  以下であるぺf)
£ニ3.45( ＭＶ/ｍ) は第2 電子の転移電場であるが，第2 電子は完全にRegion 2 ヘトンネルせず，
その乃(t)は0.6 程度である．また，〈X(t)〉は20 ～30( ｎｍ)で振動していることがわかる．定常
解析の結果より，2 電子系でのトンネル現象は1 次相転移現象である．電子がトンネルするために
は,   Table 3.1に示したエネルギ差が電子から放出されなければならない．本動力学解析において
は，電子のエネルギは保存されるためエネルギの放出は発生しない．従って，第2 電子は完全にRegion
2 ヘトンネルすることができないづb) ～(ｅ)では，第2 電子の転移電場以下の電場におい
ても第2 電子がRegion 2 ヘトンネルしている．また，各電場において 乃(t)の最大値は0.6 程度
である.   E ＝3.405, 3.41 (MV/m) の場合，時間初期においては，乃(りは0.1 以下であり，また
〈X(t)〉の振動の幅は小さい．しかし，時間が経過すると，乃(t)及び〈X(t)〉の振動の幅が突然増
加する.  E  ＝3.415 (MV/m) では，時間初期において 乃(t)の振動が不規則になり，その後，周期
的な振動になることがわかる．電場を印可すると各電子のポテンシャルエネルギが増加するため，
各電子のエネルギは微小に揺らぐ．そのエネルギの揺らぎによって，転移電場以下でも第2 電子はRegion
2 ヘトンネルする．また,   2電子系では，Ｃｏｕlomb 相互作用のため電子間に協調現象が発
生する．印可電場の違いによって電子間の協調状態が変化する．特に転移電場付近においては，ト
ンネル電子の位置の揺らぎも大きくなるため，印可電場のわずかな違いによって電子のトンネル状
態が変化するといえる．
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3.39: Time variations of probability found in Region 2
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Figure 3.40: Time variations  of average position of electrons
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Figure 3.4 1 : Time variations of average position of electrons
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3.6　 共 鳴 ト ン ネ ル 現 象 に お け る ス ケ ー リ ン グ 則
3.6.1　 スケー リング 解 析方 法
3.2で1 電子系共鳴トンネル現象を解析した結果，その系内の電子は，電場に対してパーコレー
ション転移を示すことがわかった．また，この場合のコントロールパラメーターは電場であり，オー
ダーパラメーターはトンネル確率又は電子の平均位置であった．
古典パーコレーションにおいて，s のサイトで構成されるクラスター数をら とすると，no の ん
次モーメントは
訂ん＝Σ 丿几 (3・㈲
で表すことができる．パーコレーション点付近におけるMk の振舞いを表すために臨界指数a, β7
を以下のように定義する．
＝??
＝??
＝
?
?
?
P －Pcp ‾゜
Ｐ一肩 β　（p ≧Pc ）P
－Pcド
3
3
3
17 ）18
）19
）
ここで，p はサイト密度5　Pcは臨界サイト密度である．また,   訂n は系内のクラスター数，Ml は
任意のサイトが有限クラスターに含まれる確率，訂2 は平均クラスターサイズに相当する．
いま，s個のサイトから構成されるクラスター数を，サイト密度の関数としてら(p) と表し，P ＝Pc
付近において
叫(p)(X s‾町[(p 一Pc)絹　　　　　　　　　　　　　　　(3.20)
であると仮定する．これをスケーリング仮説という[33]，
恂(p) のだ次モーメントは
A飛 ＝Σ 丿 叫oc |(p －Pc)|(^‾‾^ん)/″
のように表される．また，訂fcの臨界指数は以下のように7 とa で表すことができる.
r-1
2 －a　 ＝
????
＝
???? 7
-
a
－2
(3.21)
(3.22)
(3.23)
(3.24)
3 。26）3.27
）3.28
）
a
これらの式より
a  ＋2β＋7  ＝2　　　　　　　　　　　　　　　　　　（3.25）
とい う臨界指数 間の関係式を得 る．これを スケーリング則とい う．
パーコレーション転移の場合と同様に共鳴トンネル 現象に スケー リング則を適用する.  Region 2
にトンネルした電子の存在確率密度の Ｏ～2 次モー メントを以下のよ うに定義する．
T　Ξ　〈副吻. 丿 白 仇〉2
P　 Ξ　〈φ出か〉2べ 仇出仇〉2X
≡ 〈副x'^lip〉2丿 引 利 仇〉2
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ここで，r ，p,χはそれぞれ電子の存在確率密度の0,1,2 次モーメントを表す．添字Ｃは，転移電
場における値を表す．共鳴トンネル系におけるコントロールパラメータを以下のように定義する．
亀= E 一瓦
T,P,y のぐ依存性に対して以下のようなスケーリング則を仮定する．
(3.29)
Ｔ　＝　び　　　　　　　　　　　　　　　(3.30)　　　　
Ｐ　＝　が　　　　　　　　　　　　　　　(3.31)　　　　
χ　＝　ぐ　　　　　　　　　　　　　　　(3.32)
トンネル現象が2 次相転移であるならば，転移電場近傍で各モーメントはeqs.(3.30) ～(3.32) の
ようにべき関数的に振る舞う．
3。6.2　1 電子系におけるスケーリング則
Fig.3.42にＯ～2 次モーメントとコントロールパラメータぐとの関係を示す．各モーメントは
ぐ＝10 ‾5～102 の領域でべき関数的に増加している・ ぐ＞10^ では，各モーメントの増加は鈍く
なる．
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Figure 3.42: Dependence of increase in moments of probability density on control parameter
Fig.3.42における各モーメントの傾きより臨界指数を求めると以下のよ引こな る ．
a  ニβ=  7=1
また，これよりトンネル系におけるスケーリング則として以下を得る.
a －2(3十7  ＝0
(3.33)
(3.34)
62
Eq.(3.20) で表され る古典パーコレ ーション と同様に，電子の存在確 率密 度分布に対して，以下
のようなスケーリング則を 仮定する.
|φ(x)＼ ^-  ＼仇x) ＼～^ が∫(び^)　　　　　　　　　　　　　(3.35)
ここで，月 まスケーリング 関数,   r とal ま臨界指数であ る.  Eq.(3.35) にeq.(3.26) ～(3.28) を代
入す ると各モー メント に対して,  eqs.(3.36)～(3.38) に示す指数則が 得られ る．
Ｔ ～
イ　　
ぐ了(びx)面
Region2
一
心
P　 ～
Ｃ‾（’
Ｌ　　
坦 町)心
Region2
ぐ' ‾″
犬
ｅｇｉｏｎ2(:T
‾2a
べ^f(び^)心
(3.36)
(3.37)
Ｘ ～
イ　　x^
が了(びx)血
Region2
～ が‾3(T　　　　　　　　　　　　　　　(3.38)Eqs
・(3.36)～(3.38) とeqs.(3.30) ～(3.32) を比較することにより以下のような各臨界指数間の関
係を得ることができる．
ａ　 ＝　T  －a
β　＝　T  －2a7　
ニ　T  －3a
3 。39）3.40
）3.41
）
eq.(3.39)～(3.41) より指数則
a －2β＋j  ＝0　　　　　　　　　　　　　　　　　　(3.42)
が得られ る．この結果は，数値解析結果 より求めた臨界指数(eq ・(3.33), (3.34)) と一致し てい る・
こ のこと より,   eq・(3.35)の スケーリング則が正しい といえる.  Fig.3.43 に転移電場付近におけ る
スケー リン グ関数 ㈲x) ＼ ^-  仇 釧m 釘^ を示す・ ξ＝10-^ ～102 において ∫はほとんど一致し
てい る. ぐ＞10^ では∫ は他 の0 こ対す る∫ からはずれており，この領域ではeq・(3.35)の スケー
リング則が成り立だなくなることがわかる．実際に, ぐ＞103 はFig.3.42 に示した各モー メントが
べき則を示さな くなる領域と一致し ている.
Eq.(3.42) の1 電 子共鳴トンネル 系におけ るスケーリン グ則は，電子の存在確率密度が転移電場
においてパーコレ ーションする事実から導いた．一般の流体の2 次相転移点付近におい ては以下の
スケーリング則が 成り立つ[32].
Ｇ　 ＝　釘a　　　　　　　　　　　　　(3.43)　　　　　　　
飢 一加　 ＝　が　　　　　　　　　　　　　　　　　　　(3.44)　
々　 ＝　c　　　　　　　　　　　　　　(3.45)　　　　　　　
(3.46)
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Figure 3.43: Scaling functions in ａ one-electron system
ここで，^V は比熱，PL －Pv は気液密度差3　Ktは等温圧縮率である．また，コントロールパラメー
タはぐ＝T 一石 で，T は温度を表す．
また，磁気相転移においても，比熱，磁化，磁化率をそれぞれCh,M, χＴとするとeqs.(3.43)～(3.45)
と同様に以下のスケーリング則が成り立つ．
古典パーコレーション，流体及び磁気のいずれの系においてもeq・(3.25)の指数則が成り立つこと
がわかっている.   Table 3.2に代表的な流体及び磁性体の臨界指数を示す．
本計算は1 次元共鳴トンネル系である．一般のパーコレーション，流体及び磁気の1 次元系では2
次相転移は発生しない．しかし，共鳴トンネル現象という電子のパーコレーションによって1 次
元においても2 次相転移が発生し，その臨界現象においては指数則が成り立つことがわかる．
3.6.3　2 電子 系に おけ るスケ ー リン グ則
一般にスケーリング仮説は2 次相転移点付近において成り立つ.  1電子共鳴トンネル系は電場に
対する2 次相転移現象であり，前節で解析したように，スケーリング則を導くことができた．
多電子系の共鳴トンネル現象は3.3 で解析したように，電場に対する1 次相転移であり，スケー
リング則は成り立だないと考えられる．ところが, 1 電子系の解析と同様に,   2電子系のトンネル
電子についてＯ～2 次モーメントとオーダーパラメータことの関係を調べると,  Fig.3.44に示すよ
うに，各モーメントは0 こ対して4 き関数的に振舞う・
これらのモーメントを,  eqs.(3.30)～(3.32)で表されるスケーリング則を適用すると，T ，P,χの
Table 3.2: Critical exponents [32]
System ? ａ ? β ?7 ?a  ＋2 β 十7
Percolation
2-D lattice
3-D lattice
Bethe lattice ?2/3-0.6　-1?/360.4　1?3/18　1.8　1?22
Liquids　
C02　
χe ?
～0.1　-?.340.35?.351.3?.132.0
Magnets　　
Ni　
CrBrs ?－ ?.420.368?.351.215?.191.95
Models
Ising model (2-D) ? ?/8 ?～7/4 ?
0 こ対する臨界指数は
a ＝β＝7  ＝0.5　　　　　　　　　　　　　　　　　(3.50)
となる．　1電子系のa, β，7 の値とは異なるが，スケーリング則eq.(3.42) を満たすことがわか
る.  Eq.(3.50)は，第1 電子トンネルと第2 電子トンネルについて成り立っている．
スケーリング則eqs.(3.30) ～(3.32) が成り立つならば,   en・(3.35)におけるスケーリング関数の
普遍性も成り立つではずである.  Fig.3.45に第1 電子トンネルと第2 電子トンネル転移点付近にお
けるスケーリング関数 即 頑^ づ 仇 釧?) 釘^ を示す．　1電子系と同様にぐ＝10-^ ～102 の範囲
ではスケーリング関数の普遍性が保たれ，スケーリング則が成り立っていることがわかる．
これらの結果から, 1 次相転移現象である多電子系の共鳴トンネル現象においても臨界現象が実
現されているといえる．多電子系においても電子の存在確率密度は，転移電場の直前までは2 次相
転移的に振舞っているが，転移が発生すると電子間の協調現象により1 次相転移的に振舞うと考え
られる．
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Figure 3.44: Dependence of increase in moments of probability density on control parameter
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Figure 3.45: Scaling functions in ａ two-electron system
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第4 章 ランダムポテンシャル系における電子
の相転移
系内に不純物が多数存在する場合，電子の波動関数はその不純物によって乱される．そのため電
子の平均自由行程が短くなり，初期の電子の波動的な情報は比較的短距離・短時間で消失する．こ
のような領域では，第3 章で解析したような電子波と系との共鳴はほとんどなくなり，波動関数は
不純物によって作られるポテンシャルの間を拡散的に運動する．本章では，ランダムにポテンシャ
ルが存在する系における電子状態を解析し，バリスティツク領域から局在領域への電子の相転移を
考察する．
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4 ．1　 は じ め に
4.1.1　Anderson 局在
Ｂｌｏｃｈの定理によると，規則的に原子が配列した物質の中の電子の波動関数はFig.4.1㈲ に示
すように物質全体に広がった状態になっている[48]. このような理想的な系内では電子はバリス
ティックに運動する．しかし，実際の物質には格子欠陥や，物質を構成している物質以外の原子が
存在している．また有限温度では原子は熱振動を行っており，結晶の規則性が失われている．この
ように物質の中に乱れが存在する場合，電子が受けるポテンシャルもＢｌｏｃｈの定理によるものと
は異なるため電子の波動関数の周期吐にも乱れが生じる(Fig.4.1(b)).さらに乱れが大きくなると，
波動関数は，物質全体に広がることができずに系内のポテンシャルが低い位置にとどまった状態に
なる(Fig.4.1(c)).このような状態では，波動関数は系の中を自由に運動することができないため
電気伝導は低下する[91, 92].  Fig.4.1(c)のように系内のポテンシャルのひずみによって波動関数
が局在する現象をAnderson 局在という[93, 94].
Anderson 局在はAbraham らによって提案されたスケーリング理論[95] によって定性的に理解
されるようになった．このスケーリング理論によると，電子の伝導に影響を及ぼす電子密度，不純
物の密度などの効果をジという無次元量に取り込み，系の電気伝導度を以下のように定義する．
ア＝2 りげ£^‾^ (4.1)
ここで，L は系の大きさで,  dは次元を表す。スケーリング理論では，系のミクロ構造は異なって
もｇが同じならば £を変化させた時のｇの変化は同じであると考える・   9の1 依存性をβを用い
て以下のように表す。
β(9)＝
d ＼ogg-
dlog £
(4.2)
β(g)とタの関係をFig.4.2 に示す・  9→oo のような金属的伝導においては,   刈ま系の大きさに
依存しなくなるためg  oc び-^ となりβ(g)は
β(g)＝d －2　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　(4.3)
とな る．つ まり金属的伝導では,    2次元系では β(タ)＝0 とな り3 次元系では() ＝1 とな る・　
タ→ Ｏのよ うな絶縁体の極限においては波動関数の広がりをexp ト2L/0 に 比例す ると考え びも
同様な £依存性を示すとす ると．
(3 ＝logg 十Ｃ　　　　　　　　　　　　　　　　　　　(4.4)
とな る，特に，2 次元系におい ては ｇがど んな値であっても β(リ)は負であるから1 ～ｘ では2
次元系においては電気伝導は存在しないことになる．これは絶対零度におけ る理論であるため，有
限温度におけ る電子と原子との非弾性散乱は 考慮されていない．有限温度では，電子は系からエネ
ルギを得 るこ とがで きるため局在した量子状態の間をホッピングしながら系内を伝導するこ とがで
きる．
4.1.2　 メソ スコピ ッ ク系におけ る電子局 在
前節で述べたように,  Anderson 局在におけるスケーリング理論によると，絶対零度における乱
れた2 次元系の波動関数は必ず局在し，電気伝導は存在しない．つまり,   2次元系では金属的な系
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が存在しない．これは系の大きさ£が，電子の波動関数の広がり0 こ比べて十分に大きい場合で
ある．
ところが，メゾスニ1ピック領域では，L とぐのオーダーがほぼ同程度となり，バリスティック伝導
伏態にある電子の波動関数の広がりは，系の増大に伴って増加するはずである．つまりFig.4.3 に
示すように，β(タ)は常に正となる．準バリスティック領域では,  Lが小さい領域ではβ(タ)は正であ
るが£が大きくなるとスケーリング理論の予測に近づき，β(g)は負になる．系内の乱れの程度が一
定であるとすると，ある程度の大きさの引こおいて波動関数の局在の程度が一定となり，β(9)=0
となると考えられる．また，β(g)の1 依存性は波動関数の散乱状態，つまり系内に存在するポテ
ンシャルの状態に大きく依存すると考えられる．しかし，ポテンシャル状態とりまたはβ(タ)の関
係は明らかにされていない．
4.1.3　 量子パー コレ ーシ ョン
系内に不純物が多数存在し，波動関数はそれら不純物が造り出すポテンシャルに阻まれAnderson
局在を起こしている状態を想定する．この状態から不純物を系内から取り去っていくと，系内のあ
る1 点に集中していた波動関数が徐々に系全体に広が引まじめる．つまり，局在状態にあった電子
が，ポテンシャルの変化によりバリスティック状態に遷移していくと考えられる．これは波動関数
が系に浸透する現象であるため，量子パーコレーションと呼ばれる．
量子パーコレーションは，古典パーコレーションと比較しその現象が複雑である．波動関数は対
象にしている空間内で連続な関数であり，また，その振幅の2 乗を全空間で積分すると1 にならな
ければならない．そのため，一般的に同じ電子の波動関数は系内に分離して存在することができな
い．仮に波動関数の分離が発生すると，その電子のエネルギが非常に大きな値となるためである．
従って，波動関数は空間的に収縮する傾向にある．個々のサイトが独立に存在する古典パーコレー
ションとは異なり，量子パーコレーション点に対応するポテンシャル密度は，古典パーコレーショ
ンに比べ高くなることが予想される．その反面，波動関数はトンネル現象によりポテンシャルを
透過することができるため，電子のエネルギが大きい場合は，トンネル効果によりパーコレーショ
ン点のポテンシャル密度は古典パーコレーションに比べ小さくなる場合かおる．また，トンネル効
果は，電子のエネルギとポテンシャルの形状（高さや幅）に依存するため，ポテンシャル密度をパ
ラメータとしている古典パーコレーションと直接比較することが困難である．そのため量子パーコ
レーション点を特定する問題は未だ未解決である［38, 37ト
4.1.4　 メソ スコピ ッ ク系に おけ る量子パ ーコレ ーシ ョンの解 析
電子がパーコレーションするということは，その系が伝導状態になることである．言い換えれ
ば，系の端から入射された電子は，拡散によって系の反対側に到達することができる．電子がパー
コレーションしていない状態，つまり局在状態では，電子は系内を拡散することができず，系は絶
縁体となる．ポテンシャルの影響が大きくなるに従い，電子の運動はバリスティック状態 → 準バ
リスティック状態 → 局在状態と遷移する考えられる．このような電子の状態の遷移過程とポテン
シャル状態との関係は明らかではない．
本章では，メソスコピック領域における量子パーコレーション現象を数値実験によって解析し，
系内の電子状態とランダムに分布するポテンシャルとの関係を明らかにする．
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4 ．2　 解 析 モ デ ル
Fig.4.4に示すような，2 次元のGaAs 内にポテンシャルがランダムに分布する系内の電子状態
を計算する．系の一辺の大きさは50( ｎｍ) とし，有限差分近似のために系の1 辺を51 格子に分割
する．ポテンシャルの座標を周期1664501 の擬似乱数[65] を用いて決定する，擬似乱数によって
決定された座標に，エネルギ高さ 九をもつポテンシャルをδ関数により配置する．波動関数の境界
条件として，周期境界条件を適用する．またポテンシャル密度ρを
ρ＝
脊　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　(4.5)
と定義する．ここでNp ・N は，それぞれ系内のポテンシャル数と全格子数である．
ポテンシャル密度と高さを変化させた場合の系内の電子の基底状態をSD 法によって求める．
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各ポテンシャル密度及び高さにおいて50 アンサンブルの異なるポテンシャル分布の計算
物理量のアンサンブル平均値と標準偏差を計算する．
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4.3　 定 常 解 析 結 果 及 び 考 察
4.3.1　 電子の 存在 確率 密度 分布
Fig.4.5に2 次元ランダムポテンシャル系における電子の存在確率密度分布を示す．ポテンシャ
ル高さ んを一定にし，ポテンシャル密度ρを変化させた場合の存在確率密度分布である．ポテン
シャル密度の増加によるポテンシャル分布の変化によって存在確率密度分布も変化している．また，
ρの増加に伴って存在確率密度の広がりは小さくなってお・9,  p ＝0.6 において最も電子が局在し
ていることがわかる．しかし，p ニ0.8 では，再び電子は系内に広がることがわかる．
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4 ．3.2　 存 在 確 率 密 度 の 相 関 長
系内におけ る電子の広がりを存在確率密度分布により視覚的に理解することができるが，定量的
にど の程度電子が局在し てぃ るかわからない ．そこで ，存在確率密度の相関長に よって電子の局在
の程度を調4 る．存在確率密度 間の2 体相関関数C(r) は下式のよ うに表され る.
Ｃ㈲ ＝〈 かro) 伴ro 十r)P 〉　　　　　　　　　　　　　　(4.6)
ここで丿 々(ro)P はTo におけ る電子の存在確率密度であり，r は存在確 率密度間の距離である．存
在確 率密度の相関長n ま2 体相関関数C(v) より以下のよ うに計算され る.
ぐ＝
ルブズヰか　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　
(4.7)
周期境界条件におけ る最 大の相関長は系の大きさの1/2 とな る．
相関長は電子の存在確率密度のつながりの大きさを示してお り第1 次近似とし て系の伝導率と比
例関係にあ り，また,  Anderson 局在のスケーリング理論におけ る丿 こ対応するものと考え ること
がで きる．つまり，相関長が長いほど系の伝導率は 大きいため，存在確率密度の相関長を調べ るこ
とにより，系の伝 導状態とポテンシャル 状態との関係を推測することが可能であ る．
4.3.3　 系の大 き さと存 在確率 密度の 相関 長
4.1.2で述べたように，efま系の大きさによって変化するはずである．そこで，系の大きさを変
えた場合のこの変化を調べる.
Fig.4.6にポテンシャル密度がρ＝0.6 における相関長ぐと系の大きさ£との関係を両対数スケー
ルで示す．ここで1 は，系の1 辺の長さである．ポテンシャル高さ んが低い場合，o ま£に対し
て増加する．しかし,   hが高くなると£が小さい領域では，o まL に対して増加するが，£が大
きい領域ではn まL に対して一定となる. h がさらに高くなると,  L の増加に伴って，e ま, 増加
→ 一定 → 減少 → 一定といった変化をする.  hが高く£が大きい領域で，い^L に対して一定に
なることは,   Anderson 局在に対応している. h が低く£が小さい領域では量子パーコレーション
により電子はバリスティツク状態となっていると考えられ，これは通常のAnderson 局在における
スケーリング理論では予測することができない領域である．本研究では，代表的な系の長さとしてFig.4.6
の中間付近であるL  ＝50  (nm) における電子状態を解析する．
4.3.4　 存在確 率 密度の 相関 長とポテ ンシ ャル条 件との 関 係
Fig.4.7にポテンシャル高さ八を一定にしてポテンシャル密度ρを変化させた場合の相関長ぐと
の関係を示す．ここで,   Oま50 アンサンブルの平均値である・
各 九の曲線に対してo まおよそ3 つの領域に分けられる・
・Region 1 : とはρの増加に対して減少する.
・Region 2 : り まρの増加に対してほぼ一定になる(h  ＝0.1 ～0.4 ｅＶ) か，やや減少する
(h ≧0.5 ｅＶ)・
・Region 3 : e まρの増加に対して増加する．
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Figure 4.6: Dependence of correlation length of probability density of an electron on system
length : ρニ0.6
ぐの副こ対する変化を，波動関数のランダムポテンシャルに対するトンネル確率の変化から考察
する．一般に，電子のトンネル確率Ｔは，電子のエネルギをe, ポテンシャル高さ及び幅をh,  aと
すると以下のようになる.
Ｔ　～　　g‾2fca
k  ＝　
ト/ 瓦 不 二耶　　　　　　　　　　　(4.8)Fig.4.5
を見ると，p が増加すると当然系内に存在するポテンシャル数は増加する．そのため隣り合
う格子点に存在するポテンシャルが結合し，ポテンシャルのクラスターを形成することがわかる.
Fig.4.9は，系内に存在するランダムポテンシャルによって形成されるポテンシャルクラスター内
の平均サイト数A^ とポテンシャル密度ρとの関係を示している. A^ はρに対して増加し5　pえ0.5S
において急激に増加していることがわかる.  hが0.1 ～0.4 (eV) の場合，p の増加に伴ってポテン
シャルクラスターの平均の幅αが増加し電子のトンネル確率が減少する．そのため，波動関数のポ
テンシャル領域への浸透が減少し，相関長こも詞こ対して減少する．これがRegion 1 に対応する．
ところが，ぐの減少は，波動関数が系内のある場所に集中することを表している．波動関数が集
中した状態は波動関数が広がった状態より大きな運動エネルギを持つ.  Fig.4.10にそれぞれ電子の
運動エネルギ，ポテンシャルエネルギ，全エネルギとρとの関係を示す.  Region 1 において0 ま
副こ対して小さくなるが電子の運動エネルギは増加する．また，運動エネルギの増加に伴ってトン
ネル確率も増加し，波動関数のポテンシャルへの浸透も めこ対して大きくなる.  Region 2 ではぐ
の減少とともに電子の運動エネルギは増加するが，ポテンシャル数の増加とともに，波動関数のポ
テンシャルエネルギも大きくなり，電子の全エネルギは増加する．ポテンシャルクラスター幅の増
加による電子のトンネル確率の減少と，電子のエネルギの増加によるトンネル確率の増加がほぼ釣
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Figure 4.7: Dependence of correlation length of an electron on potential concentration
り合い，e まρに対してほぼ一定となる．また，p ～0.6 では，系内に存在する最大ポテンシャル
クラスターの大きさが系の大きさに到達する．つまりａが最大となるため0 ま最小になる.
Region 3 では,  Fig.4.9からわかるようにポテンシャルクラスターを構成する平均ポテンシャル
数が急激に増加するため，電子のポテンシャルエネルギは急激に増加する．従って，電子のトンネ
ル確率は増加し，O ま丿こ対して増加する．
ん≧0.5 では,  Region 2 においてもc まp に対して減少し，p ～0.6 で最小にはならない．これ
はポテンシャルが高いため，電子のエネルギが増加しても電子のトンネル確率は大きくならない
ためである．つまり，電子の波動関数はポテンシャルに阻まれているといえる．しかし,  Region 3
では，ポテンシャルエネルギが増加するため, n ま再び がこ対して増加する.
Fig.4.8にポテンシャル高さが 九＝0.1,0.3,0.4,0.6 (eV) の場合における相関長こ及び50 アンサ
ンブルにおけるぐの標準偏差とポテンシャル密度ρとの関係を示す.  ぐ＝12.5 (nm) 付近，つまり
こ＝£/4においてぐの標準偏差が大きくなっていることがわかる．古典パーコレーション系では，Fig.4.9
からわかるようにパーコレーション点においてj＼ら,の標準偏差は最大になっている．古典
パーコレーションからの類推により，パーコレーション転移点においては，複数アンサンブルから
得られるこの標準偏差が最大になるといえる．従って，量子パーコレーション系では，存在確率密
度の相関長こが£/4になるポテンシャル条件がパーコレーション転移点であるといえる．
4.3.5　 情報エント ロピ ー
古典パーコレーション点においてはクラスターを構成する平均サイト数が急激に増大するが，系
の情報エントロピーは連続的に変化する．つまり，古典パーコレーションは2 次相転移現象である．
同様に量子パーコレーションにおいて，コントロールパラメータに対するエントロピーの変化を調4
ることによりランダムポテンシャル系の相転移の種類を考察することができる.  Fig.4.11に存在
確率密度の情報エントロピー 耳 とポテンシャル密度ρとの関係を示す．ここで 耳はeq.(3.5) より
求めたものを，この系の最大エントロピ3.415 で規格化している.   H は めこ対してぐの変化と同
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Figure 4.8: Dependence of correlation length of an electron and its standard deviation on poten-tial concentration
様に振舞うことがわかる(Fig.4.7 参照)・ また，量子パーコレーション転移点における情報エント
ロピーはH  心0 名であり，その前後の 副こおいて＃ は連続的に変化していることがわかる．従っ
て，量子パーコレーションは古典パーコレーションと同様に2 次相転移現象であることがわかる．
4.3.6　 局在指 数
前節ではぐの標準偏差の変動から量子パーコレーション点を決定した．しかし，量子パーコレー
ション点は波動関数の局在・非局在の転移点であると考えられるため，波動関数の局在点とは異な
るであろう．ここでは，波動関数の局在の程度とポテンシャル条件との関係を考察する．
波動関数の局在の程度を表す量の一つに4.1.1 で述4 だβがある．これはeq・(4.2)に示したよう
に，系の大きさ£が変化した場合のジの変化量である・ 丿ま系の伝導性を表すと考えると，電子の
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Figure 4.9:　Dependence　of mean number of sites in random potential clusters on potential
concentration
存在確率密度の相関長0 ま第1 次近似として
ぐ～ タ (4.9)
と考えることができる．従ってここでは，波動関数の局在の程度を表す量βを以下のように定義
す る ．
β＝
∂loμ
∂log £
(4.10)
電子が完全なバリスティック状態で系内に存在するなら，その波動関数は系全体に広がったものと
なっているはずである．従って，系の大きさＬが大きくなると存在確率密度の相関長ぐも大きく
な呪 β＝1 となる，それとは反対に，波動関数がポテンシャルに阻まれ局在していると，とは 乙
に依存しなくなり，β＝Ｏとなるであろう．このように，£を変化させた場合のぐの変化から波動
関数の局在を解析する.
Fig.4.12に £が50( ｎｍ) 付近においてＬを変化させた場合のことＬとの関係を示す.  p ＝0.2
においてh が低い場合，o ま£に対して直線的に増加しており波動関数はほぼバリスティック状態
にあることがわかる，しかし,   ん＝1.0 (eV) 程度になると^ まL の増加に対してほとんど変化し
ない．つまり，波動関数は局在しているといえる.   0 ＝0.6 においてもんが低い場合はぐは£に対
して直線的に増加している．しかし,   hが高くなるとn ま£に対して減少する．これは£が増大
すると電子のエネルギが減少するため電子のトンネル確率も減少しぐが小さくなるためと考えられ
る.  Fig.4.12における直線の傾きがβになる．
各ポテンシャル密度及び高さに対するβをFig.4.13 に示す．βのρ依存性は，ほぼFig.4.7 に示
したぐのρ依存性に似てお>),   hが増加するとβは減少する．また各 削こ対するβの曲線には最小
点が存在することがわかる.  Fig.4.7と比べると，ぐ＝£4 となるポテンシャル密度は6  ＝0.5 と
なるポテンシャル密度と一致している．つまり，量子パーコレーション転移点においてはβ＝0.5
となることがわかる．また，β＝Ｏとなるポテンシャル密度はぐ＝£/8となるポテンシャル密度
80
と一致する．β＝Ｏでは波動関数は完全に局在しており系は絶縁状態を示すと考えられる．つま
り，β＝Ｏは電子の局在点である.  h ≦0.5 (eV) の場合ではβ≦Ｏとなるポテンシャル領
域はな
い．従ってこのポテンシャル高さにおいては系は伝導性を示すといえる.   h≧0.6(ｅ
Ｖ)の場合で
はβ≦Ｏとなるポテンシャル領域が存在し，こ≦£/8となっている．この領域では・ 波動関数の局
在はさらに強くなり，系は絶縁状態を示すと考えられる．また,  Fig.4.11と比べると，量子パーコ
レーション転移点と電子局在点における情報エントロピーは，それぞれ0.8,0.6 ～0.65 となること
がわかる．
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4.4　 波 動 関 数 の マ ル チ フ ラ ク タ ル 解 析
Ising モデルにおける常磁性・強磁性相転移や古典パーコレーション転移などにおける2 次相転
移点においては，スピンやサイトのつながりによってできるクラスターの形状がフラクタルになる
ことが知られている[33, 35]. また,   2次相転移点におけるフラクタル次元D はIsing ゛ デル(2
次元)においてD) ＝15/8 であり，古典パーコレーション系においてはD ＝1.89 である．量子パー
コレーション系においても相転移点を特徴づける波動関数のフラクタル形伏とフラクタル次元が存
在すると考えられる．ここでは，量子パーコレーションにおける波動関数のフラクタルと局在との
関係を考察する．
フラクタル次元を求めるための計算手法は幾つか提案されている．最も頻繁に用いられるもの
はボックスカウント法であろう．複雑に入り組んだ境界線で作られる図形の境界線の長さを測ると
き，基準となる物差しの長さを △£として，必要な物差しの数をN( △£)とする，このときの △Ｌ
を変化に対する7V( △£)の変化量からフラクタル次元D が以下のように求まる．
例 △£)～△L^‾^　　　　　　　　　　　　　　　　(4.11)　
ところが存在確率密度の値は連続的に変化するため存在確率密度分布を特徴づける境界線が存
在しない．また，存在確率密度をしきい値を用いて区切り，その等高線のフラクタル次元を求めた
場合，しきい値によってフラクタル次元は変化するであろう．このような連続量のフラクタル次元
は，マルチフラクタル理論[34, 35]により求めることができる．マルチフラクタル理論によると一
般化次元は以下のように定義される.
d(q) ≡[μHq) トqa(q)]/(I －9)　　　　　　　(4.12)
ここでa(q) はLipschitz-Holder 指数づ 叫q)) はマルチフラククルス宋クトルであり規格化され
た存在確率密度Ｐの9 次モーメント
μ,(A,g)=
Σ
示1 ズ](A)]9　　　　　　　(4.13)
を用いて以下のように表される．
a（q） ＝
fHQ))
-
-
lim
Σ さ1) μ7(入'g小[ 弓( 入)]
λ→0
lim
λ－≫0
In  A
Σ さl) μj(X,q)In[μj(＼q)]
In  A
(4.14)
(4.15)
ここでλは系を分割する箱の1 辺の長さと系の長さとの比である．数値計算においては分割する
箱の1 辺の長さの最小は有限差分近似に用いた格子幅となる．従ってA  ＝△X/L となる・ a(q) の
広がりは，系内の確率の強さを表す．またづ 叫q)) は，確率の強さに対応したフラクタル次元で
ある．特に，g ＝0,1,2 の場合のフラクタル次元£(0), フ:)(1), D(2) は，それぞれ情報次元，容量
次元，相関次元に対応する.
/(≪(?))のa(q) に対する依存性を調4 ることにより波動関数の局在・非局在がわかる．例えば，
系全体に波動関数が広がっている場合は，系の空間次元をｄとするとfHq)) は(a,f(a))=  (d,d)
の1 点に集中する．また，局在した波動関数ではμ≪(?))は(a,/(a)) ＝(0,0),(oo浦 の2 点に集
中する．
ランダムポテンシャル系における波動関数のマルチフラクタル解析結果を以下に示す.  Fig.4.14
は，波動関数が系内に広がった状態(p ニ0.02,ん＝0.2 ｅＶ)と局在した状態(ρ＝0.9,ん＝1.0 ｅＶ)
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での/( ≪)とa(q) の関係を示している．系内に広がった波動関数の場合，マルチフラクタルスｇ
クトル∫は(a,/(a)) ＝(2,2) の近傍に集中していることがわかる．また局在した波動関数の場合，/f
ま(Q,/(a)) ＝(0.5,0.2)と(Q,/(a)) ＝(10.5,0.3)の2 ヶ所に集中している，前述のように，波
動関数が完全に系内のある1 ヶ所に局在すると∫は(a,/(a)) ＝(O,O),(cx⊃浦 へ収束する，
（
?
）
?
2.5
2.0
1.5
1.0
0.5
0
0 2 4 6
(c(^)
Figure 4.14: Multi-fractal spectrum ∫(c^)べ 心20  (nm)(pand
いこi 3 (nm)( ρ＝0.9, h ＝1.0 eV, localized point)
8
-
- 0.02,/i
10 12
＝0.2 eV, unlocalized point ）
Fig.4.15にぐ^づ20,12.5, 6.25 (nm) の場合のμ") を示す.  ぐ＝20  (nm) の場合，f(c^)はa(q) ＝1.5
～3 に分布しており，ポテンシャル条件による違いはほとんどない．い=l=j 12.5 (nm)(L/4 : 量
子パーコレーション点) の場合，/(≪)はa(q) ＝1 ～4 に分布している．またa(q) ＜2.5(こおける/(
≪)のポテンシャル条件の違いによるばらつきはほとんど無いが,   a(q)＞2.5 では,   hが大きく
なるに従ってa(q) が大きい領域へ/( ≪)が移動していくことがわかる．これは，系内の存在確率
密度が小さい場所におけるフラクタル次元はρや 削こよらず一定であるが，存在確率密度が大き
い場所におけるフラクタル次元のばらつきが大きいことを表している. ぐ- 6.25 (ｎｍ)(Ｌ/8) の場
合，/(≪)はa(q) ＝1 ～6 に分布しており,  仁七12.5 (nm) の場合と同様にa(q) が大きい領域での/(
≪)はポテンシャル条件によってばらつくことがわかる．また，そのばらつきはぐ^;12.5  (nm)
の場合よりさらに大きくなっている．つまり，局在した波動関数の場合，存在確率密度が小さい領
域のフラクタル次元はぐが等しければポテンシャル条件によらず一定であるが，存在確率密度が大
きい領域では波動関数の局在の程度により違いが現れることがわかる．
D{q) は質量指数μj(＼q) の9 モーメントにおけるフラクタル次元を表す. Fig.4.16にフラクタル
次元D(2) とポテンシャル密度ρとの関係を示す・  D(2) はρに対して, らH 及びβとほぼ同様に
変化することがわかる. ぐ及び βが小さくなるとD(2) も小さくなることがわかる．また，こ＝£/^
の量子パーコレーション点に対応するフラクタル次元はD(2) ＝1.5 となることがわかる．これは
量子パーコレーション点における波動関数は,   2次元と1 次元の中間状態にあることを示唆してい
87
る.  Terao　らは，ランダムポテンシャル系に磁場を印可した場合の電子局在状態を数値解析してい
る[96, 97]. その結果，局在・非局在点においては，D(2) ～1.5 となることを示しており，本解析
と一致する．
また,   D(2) ＜1.1 になるポテンシャル条件は，Fig.4.13におけるβ＜Ｏになる場合とほぼ一致
している．つまり，波動関数の局在点において，電子の存在確率密度分布はほぼ1 次元状態になる
といえる.
Fig.4.17にD(2) ～2,1.5 よ0.7 における代表的な存在確率密度分布を示す・   ^(2) ～2  (p ＝0.6,
九＝0.01 eV) では存在確率密度は系に均一に広がっている．またD(2) ～1  (ρ＝0.6,/i＝1.0
ｅＶ)では存在確率密度がほとんど存在しない領域が広がっていることがわかる■   ^(2) ～0.7 (p ＝0.94,
ん＝1.0 ｅＶ)では存在確率密度は系内に孤立している．量子パーコレーション点D(2) ～1.5
における存在確率密度はD{2) ～2 とD(2) ～1 の中間状態にあり等密度線の形状が海岸線のよう
なフラクタル形状になっていることがわかる．
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Figure 4.15: Multi-fractal spectrum /(≪):(a)ぐ=ご20 (nm)(unlocalized point), (b)ぐ^;12.5  ＝
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89
?）?
2
???
?
?
??
?
?
?
??
?
?
?
?
0.5
一
一
－
－
－
－?11:::
◆◆◆◆◆◆◆
◆◆◆◆◆◆●◆◆◆◆◆◆◆◆◆◆◆◆◆◆◆◆◆◆◆◆◆◆
◆◆◆◆◆::　ooo:E:::::
゛ ゛
・・・...... ・. ・・・.. ゛
・ ・゛
゛
て::::　　
Λ
ズ]] ズ
   ; ▲:::
◆◆
◆◆◆
◆◆◆◆
◆◆.・・A  ・. ◆A ◆◆・◆◆
◆◆
◆◆
◆T
▲
▲
▲　
◇
－
－
－
－
-　
－
－
－
－
?
ブ]: 沁 万 グ
ヅ ‥ ‥
‥ ‥ ‥ ‥ ‥ ‥
‥
‥
‥
‥
△
∧
ズ
ズズ
ズブ◇:::
◇◇
ズズ
ズ:ズ]
◇◇◇◇
◇◇◇o◇◇◇◇◇◇
◇◇
◇◇A
◇
?ハ△Ａ△ズズズズズズ
◇◇:::
◇
◇◇◇◇◇◇◇
◇◇◇
◇◇◇
◇　
◇
‾　∧△△Λ△
◇◇◇
◇◇◇◇　　　　　　　　　
△△△△
△△Λ
ズズ:: ◇
◇◇○◇◇　
△△
Λ△A ΛΛ
?；　　　｜　　　’　　｜　　　’　　Ｉ　　　ｌ　　　ｌ　　　ｌ
0 0.2 0.4　　　　0.6
Potential concentration p
0.8 1.0
Potential height h ( ｅＶ)
◆
◆
◆
???
???
???
???
?
0.1
0.2
0.3
0.4
0.5
0.6
0.8
1.0
Figure 4.16: Dependence of fractal dimension D(2)on potential concentration
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(a)D(2) =  2(p＝0.6,h ＝0m eV)
(b) £(2)≡ l(p  ＝ 0。6,/z＝1.0eV ）
(c)D(1)= 0.7 (p  ＝0.94,  h ＝ 1 。0ｅＶ ）
(d)D(2)= 1.5  (p  ＝ 0.32,  h ＝0.4  eV ）
(e))(2) ≡1.5 (p＝0.48,/i ＝
(f)D(2) ≡
0。6eV）
1.5 (p  ＝0.26,/i ＝1.0 ｅＶ)
Figure 4.17: Probability densiy
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4.5　 ラ ン ダ ム ポ テ ン シ ャ ル 系 に お け る 電 子 拡 散
第1 章で述べたように，通常の抵抗体の中を移動する電子は，不純物やフォノンによって散乱さ
れるため，その平均自由行程は系の大きさに比べて極めて短い．その上うな系内の電子の位置の平
均二乗変位 伊 〉は時間いこ比例し以下のように表される，
〈戸〉＝ct　　　　　　　　　　　　　　　　　　(4.16)
ここで，c は 拡散係数を表す．
ところが， メソ スコピ ック系では電子の平均 自由行程が 極めて長〈 な るた め〈r2〉は時関 川こ対
して以下のよ うに4 き関数的に変化すると考えられ る[98].
〈戸〉～ が　　　　　　　　　　　　　　　　　　　(4.17)
ここで2 を 拡散指数と呼ぶこ とにする．完 全なバ リスティッ ク伝導伏態では,   z ＝2 とな る．
本章ではランダ ムポテン シャル 系におけ る電子状態を定常解析により考察してきた．そし て波動
関数の相関長 ぐ，情報エントロピ 仏 局在指数 β，フラ クタル 次元D(2) が ポテン シャル 条件によ
り変化し ，量子パー コレ ーション点 と局在点ではそれ らの量が特徴的な値を示すことが わかった．
同様に拡散指数ｚもポテンシャル 条件に よっ て変化すると考えられ る．
本節では量子動力学法を用いて ，電子波束の時間発展とポテンシャル 条件との関係を調べるこ と
によりランダ ムポテンシ ャル系におけ る電子の拡散状態を 考察する.
Fig.4.4 に示した定常計算系と同様な計算系を用いる．ただし ，境界の影響を少なくするために，
系の1 辺 の大きさを200( ｎｍ) とする．初期波動関数 とし て系の中心にGauss 分布を もつ波束を
設定し ，非定常Schrodinger 方程式を数値積分することにより電子波 束の時 間発展を計算す る．初
期波束は以下のよ うに 与え る．
＝???
＝
???
?
j expト
(x  － び^^)-
4(ら)2
ipox　　　(y  －/o)
ア]ex) ト ‾耶マド
匝(らn/' 町(耐fY/'
昂o/
- (4.18)
(4.19)
ここでxo,/o は電子波束の初期位置であり，Po は初期運動量である・   ら,ら は電子波束のＪ方向
とのｙ方向の幅を表す．本計算では,   ax ＝ら=  10 (nm),  po ＝0 とする．
また，電子波束の分散 が を以下のよう計算する．
2 ＝〈網酒φ〉　　　　　　　　　　(4.20)
ここで 刈ま，電子波束の平均位置からの距離である.
Fig.4.18にポテンシャル密度がp  ＝0.6, ポテンシャル高さ力州 ＝O,0.2, 0.8 (eV) における電
子波束の時間発展を示す．各図とも系の中心付近の100 ×100( ｎｍ) の領域を示している.  h ＝0(
ｅＶ) の場合，つまり系内にポテンシャルが存在しない場合，電子波束は同心円状に広がっていく
ことがわかる.   h ＝0.2 (eV) の場合，電子波束はポテンシャルに散乱されるため，その形伏が歪み
ながら系内に広がっていく.  h = 0.8 (eV) の場合，ポテンシャルの影響がさらに強くなり，波束周
辺がフラクタル状になって広がっていくことがわかる.
Fig.4.19にρ＝0.6,   a～25  (nm) における電子波束の存在確率密度分布を示す.   肋 嶋 くなる
に従ってポテンシャルの影響が大きくなり，電子波束が散乱されていく. h ≦0.2 (eV) の場合，電
子波束の存在確率密度はクラスターを形成しているが,   h≧0.2 (eV) になると存在確率密度のク
ラスターが崩壊し，電子波束の外側において存在確率密度が点在していることがわかる.
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系内を伝搬する電子波束の形状が異なる場合，電子の拡散状態が異なることが予想される．電子
波束の分散 詞 の時間変化により電子波束の拡散状態を解析する.  Fig.4.20にp  ＝0.6, h ＝0,0.6(
ｅＶ) における電子波束の分散 ♂ と時間 者との関係を両対数グラフで示す．初期において が は
川こ対して緩やかに増加していくが，t の中間領域で バこ対してべき関数的に増加することがわか
る．そしてｔが大きい領域では電子波束が系の境界に達するため, t ＼こ対する変化が少なくなる.Eq
・(4.17)より，
♂ が川こ対してべき関数的に変化する領域での直線の傾きが拡散指数ｚとなる．h
 = 0 (eV) の場合，系内にポテンシャルが存在しないため電子波束はバリスティックに伝導する．
理想的なバリスティック伝導では2  こ2 となる．しかし電子波束を構成する基本波の中で，波数が
大きい波は高速で系内を伝搬し境界に達する．そのためh  = 0 (eV) の場合においても理想的なバ
リスティック伝導にはならず,   zく2 となる.  h ＝0.6 (eV) の場合，電子波束はポテンシャルに散
乱されるため，拡散指数ｚは通常拡散におけるｚ＝1 に近くなり,   2 ＝0.92 となる．このように，
ポテンシャル条件を変えると，z が変化することがわかる.
Fig.4.21に拡散指数ｚとポテンシャル密度ρとの関係を示す．ここで,   zは,   20アンサンブル
の平均値を示している．ポテンシャル高さだの増加に伴ってｚは減少する．また，各 削こ対して
ρ～0.6, つまりランダムポテンシャルのパーコレーション点においてｚが最小になることがわか
る．これはランダムポテンシャルのパーコレーション点において，ランダムポテンシャルのクラス
ターの大きさが系の大きさに達するためポテンシャルによる散乱が最も激しくなるためである．ま
た,  p＞0.6 の領域ではｚはρに対して増加することがわかる．ポテンシャルの増大に伴って電子
のポテンシャルエネルギは増加する．従って電子の全エネルギも増加し' p が大きい領域では電子
波束のポテンシャルに対するトンネル確率が増加する.
Fig.4.7におけることρとの関係とFig.4.21 を比較すると,  ぐ＝L/4  (25 nm) の量子パーコレー
ション点はz  ＝1.3 ～1.4 に対応していることがわかる．また,   ぐ＜£8 になるポテンシャル条件
ではZ ＜1 となっている．非定常計算では電子波束の初期エネルギが保存される．一般に各ポテン
シャル条件における電子のエネルギは定常計算結果と非定常計算結果とは異なり，非定常計算の電
子のエネルギは定常計算の場合よりも大きい．従って定常計算において波動関数は局在していても(
ぐ＜£/8)，非定常計算においては電子波束は系内を伝搬することができる．定常計算において波
動関数が局在するポテンシャル条件で電子波束の拡散指数ｚが通常拡散とほぼ等しくなることか
ら，電子の通常拡散は電子の局在点よりもわずかに相関長が長くなるポテンシャル条件で発生する
といえる．また，定常計算において電子が局在する領域では，電子は通常拡散より遅く拡散するこ
とがわかる．
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Figure 4.18: Time variations  of probability density of an electron : β
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4.21: Dependence  of diffusion exponent ｚ on potential concentration
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4 。6　 量 子 パ ー コ レ ー シ ョ ン 点 と 電 子 局 在 点
本章ではランダムポテンシャル系における電子の定常・非定常状態を相関長，情報エントロピ，
局在指数，フラクタル次元，及び拡散指数を導入することにより定量的に解析してきた。そして量
子パーコレーション点及び電子の局在点においてそれぞれの量が特徴的な値を示すことがわかった.
Table 4.1に量子パーコレーション点及び電子局在点における値を示す。
Table 4.1: 仙H,  /5, L)(2)and ｚ at quantum percolation point and electronic localization point
?uatum percolation point ?lectronic localization point
Correlation length こNormalized information
 entropy H　
Localization exponent β　　　Fractal
dimension £(2)　　　　Diffusion
 exponent z ?@
£/4　0.8　0.5　1.51.3
～1.4 ?@　
£/80.6
～0.65　　0　　1.1　　1
ランダムポテンシャル高さを一定とした場合，ポテンシャル密度に対するこれらの量の変化の傾
向はほぼ同じになる．また，各ポテンシャル高さにおいて，ランダムポテンシャルのパーコレー
ション点でこれらの量は最小になる．
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4 ．7　 ラ ン ダ ム ポ テ ン シ ャ ル デ バ イ ス
4.7.1　 表面超格 子
一般に物質の中に存在する電子は3 次元的に存在しているが，ＭＯＳ-ＦＥＴ 構造を持つ半導体素
子においては2 次元電子状態が実現されている．例えば,   Fig.4.22に示すようなp-Si の上下方向
に直流電場を印可すると，ゲート電極付近にp-Si 内部に存在する電子が集まる．印可電場をさら
に強くすると集中した各電子の波動関数が重なり合い，チャネルを形成する．形成されたチャネ
ルは数十ナノメートルほどの厚みを持ち，系の大きさに対して充分に薄いためほぼ2 次元電子状
態と考えることができる 圖，このような状態で系の左右に電場を印可すると，電子は2 次元チャ
ネルの中を移動することができる，また，チャネルを形成している2 次元電子層(2-diinensionalelectron gas : 2
ＤＥＧ) の密度をゲート電場によって制御することが可能である.   2DEG を流れる
電流は2DEG の電子密度に依存するため，ゲート電場によってソース・トレイン間の電流を制御
することができる．
Figure 4.22: p-Si MOS-FET
ここでゲート電極の形状を変え,  Fig.4.23のように周期構造を持つゲート電極を絶縁層の上に設
置した系を考える．ゲートに正電圧を加えると，ゲート直下にはp-Si 内部の電子が集まり2DEG
が形成されていると考えられる．しかし，ゲート間の空間では電子の集中は少ないため，ゲート間
にはポテンシャルが形成されていると考えることができる．これは2DEG に周期的ポテンシャル
が超格子のように存在している状態と同じである．このように，半導体内における周期ポテンシャ
ルを半導体表面からの外部場によって制御する構造を表面超格子という[99 － 103].
通常の超格子は半導体を構成する物質を周期的に変化させることにより作成される．従って分子
線エピタキシャル法( ＭＢＥ 法) を用いて数原子～数十原子層程度のエピタキシャル成長技術を必
要とする．また，作成された超格子の内部構造を直接測定することは非常に困難である．しかし，
表面超格子では表面の周期的ゲートの作成を精度よく行えば良い．これは，電子線リングラフィー
を用いて可能であり，作成した周期的ゲートは外部に露出しているためにその周斯吐を測定するこ
とが比較的簡単である．また,  2DEG 内のポテンシャルの大きさをゲート電圧によって制御する
ことが可能である．このように表面超格子は従来の超格子とは異なり製作方法や電子の制御の観点
から優れている．
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Figure 4.23:　Surface super lattice
4.7.2　 ラン ダ ムポテン シャ ルデ バ イ ス
表面超格子では，半導体の表面構造により半導体内のチャネル内に周期的ポテンシャル構造を形
成することを目的としている．従来の超格子とは異なり，超格子を構成する半導体の材質の組み合
わせによらず，ゲート電圧で周期ポテンシャルの高さを調節することが可能となるが，半導体表面
に量子細線を精度よく作製しなければならない．特に，メソスコピック系では，電子の波動性が現
象を支配するため数オングストローム程度以下の誤差で量子細線を作成しなければならない．これ
は現在の微細加工技術によって可能ではあるが，再現性が少なく生産性がよくない．
そこで本研究では，半導体デバイス内の電子状態を積極的に制御することができるランダムポテ
ンシャルデバイスを提案する.  Fig.4.24にランダムポテンシャルデバイスの概略図を示す.
p-Si基板上の絶縁層の上に金属又は半導体のクラスターをランダムに配置する．そのクラスター
の上部にゲートとなる電極を設置する．またp-Si 基板下部にはバックゲートとなる電極を設置す
る．ゲートを陽極，バックゲートを陰極としてp-Si 内に電場を印可する．すると，p-Si と絶縁層
の界面付近にp-Si 内に存在する電子が集まる．しかし，絶縁層上にクラスターが存在する場所と
しない場所では，界面付近に形成される電場分布が異なる．これは，クラスターとクラスターが存
在しない空間の誘電率の差などによって，ゲートからバックゲートへ向かう電気力線がひずむため
である．この電場分布の界面と水平方向のひずみは,   2DEG にとってポテンシャルとして作用す
る．つまり，絶縁層上のクラスター間の空隙とほぼ同じ分布のポテンシャルが2DEG に形成され
る.  Fig.4.25はGaAs/AlGaAs ヘテロ接合面にできる極めて良質の2DEG[4] にAlGaAs 上に付
着したクラスターによってひずみを与えたものである．この場合，ゲート電圧がなくても2DEG
が形成されているため，その2 ＤＥＧ はp-Si の場合よりポテンシャルの影響を受け易いと考えら
れる．
絶縁層上のランダムポテンシャルは，金属又は半導体を真空蒸着法により絶縁層上に付着させる
ことにより形成することができる．分子線エピタキシー( ＭＢＥ)法を用いることによりさらに微細
なクラスターを作製することが可能である[104 － 1071.
第4 章で解析したように，ランダム系における電子状態はポテンシャル密度と高さに依存する．
つまり，ポテンシャル密度と高さをうまく調整することにより任意の伝導率を作り出すことが可能
である．また伝導率はランダムポテンシャルの構造ではなく密度によって制御できるため超格子及
び表面超格子における微細加工を必要とせず，その作成方法が非常に簡単で再現性が良い．
従来のメゾスコピックデバイスは超精密微細加工技術によって製作されている．また，不純物の
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Figure 4.24: Random potential device : p-Si structure
Figure 4.25: Random potential device : GaAs/AlGaAs structure
混入や結晶格子欠陥により，通常ランダムに分布しているポテンシャルは，超精密微細加工過程に
おいては構造の規lij'匪を乱すため非常に嫌われる．しかし，そのランダム性は確率的に存在し，自
然本来が持つ性質ととらえることができる．ここで提案するランダムポテンシャルデバイスは自然
本来が持つランダム性を積極的に利用した電子デバイスである．
4.7 ．3　ポテ ンシ ャル 高 さに よる 電子状 態の 制御
Fig.4.24に示したように，ランダムポテンシャルデバイス内の2DEG は絶縁層表面にランダム
に分布するクラスター間の空隙の密度と，ポテンシャルの高さをコントロールパラメーターとして
その伏態が変化する．絶縁層表面にランダムに付着したクラスターの密度を変化させれば当然クラ
スター間の空隙密度も変化する．しかし, 1 度付着しかクラスターの密度を増減させることは難し
い．そこで，クラスター密度を一定にし，ゲート電圧を変化させることによって2DEG 内のポテ
ンシャル高さを変化させ,   2DEG の局在・非局在を制御する方法を採用する．
本節では，ランダムポテンシャル内の電子の存在確率密度の相関長とポテンシャル高さとの関係
を明らかにし，ランダムポテンシャルデバイスの特性を考察する.
Fig.4.26に，ポテンシャル密度ρが0.6  (古典パーコレーション点) において，ポテンシャル高さ
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んを変化させたときの電子の存在確率密度分布を示す. h が増加すると存在確率密度分布は次第に
局在していくことがわかる.
Fig.4.27に,   50アンサンブルにおける電子の存在確率密度の相関長の平均値ぐ及びその標準偏
差とポテンシャル高さんとの関係を示す. h の増大に伴ってぐが減少していくことがわかる．また，
たの減少の割合はポテンシャル密度 がこよって変化していることがわかる・ ぐの標準偏差はρを変
化させた場合と同様にぐ～L/4 において最大になっており，それに対応する 九が量子パーニlレー
ション点である．
量子パーＪレーション点はρと 削こよって変化する．従ってランダムポテンシャルデバイスをス
イッチングデバイスとして利用するためには，p と 削こ依存する量子パーコレーション点を把握し
ておく必要かおる.  Fig.4.28にポテンシャル密度ρと量子パーコレーションが発生するポテンシャ
ル高さ 配を示す・  heはρの増加に伴って減少し，ランダムポテンシャルのパーコレーション点付
近のp  ＝0.5 ～0.7 において最小になる．またhe は,  ρ＞0.7 において再び増加している．つまり，
ρが小さい場合,   hが高い領域でないと量子パーコレーション点が存在しないことがわかる.  hを
発生させるためにはゲート電場が必要である．スイッチングデバイスとしては低いゲート電場に
よってデバイスの伝導率を制御できることが望ましい．従って，ランダムポテンシャルの密度を古
典パーコレーション密度の0.6 にすることがスイッチングデバイスに最も適しているといえる．
スイッチングデバイスの特性として,  h ＼こ対するぐの変化率は重要である．この変化率が大きい
ほど 削こよるデバイスの伝導率の急激な変化を発生させることができる.   Fig.4.29にこの 削こ対
する変化率を示した.   ρ＝0.2 とρニ0.9 の場合,   h ＜0.15 (eV) までの変化率が小さい．つまり，
このポテンシャル密度においてはゲート電場の変化に対してデバイスの伝導率はあまり変化しない
といえる．ランダムポテンシャルのパーコレーション点であるρ＝0.6 では変化率が大きく，ゲー
ト電場の変化に対するデバイスの伝導率の急激な変化が期待される．
以上の結果より，ランダムポテンシャルデバイスにおけるポテンシャル密度は，古典パーコレー
ション転移点に等しいρ＝0.6 が適しているといえる．
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Figure 4.26: Probability density of an electron : ρニ0.6
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Figure 4.27: Dependence  of correlation length and standard deviation of an electron on potentialheight
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第5 章　結論
本研究では，共鳴トンネル系とランダムポテンシャル系における電子状態を相転移の観点から解
析を行った．本研究から得られた結果を本章で述べる．
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5 ．1　 共 鳴 ト ン ネ ル 系
AlGaAs/GaAs 系量子井戸間の共鳴トンネル現象を数値的に解析した．共鳴トンネル現象は，パー
コレーション転移と同等な相転移現象であることがわかった.  1電子系における共鳴トンネル現象
は，電場をコントロールパラメータとする2 次相転移であることがわかった．また，相転移電場に
おいて，電気感受率と平均位置の時間的ゆらぎは最大になることがわかった．平均位置の時間的ゆ
らぎの大きさとその振動数との関係はl/ 戸 に一致した．多電子系における共鳴トンネル現象は，
電場をコントロールパラメータとする1 次相転移であることがわかった．
2 次元多電子系における共鳴トンネル現象では，量子ドット内における電子の構造変化が発生
し，転移電場は1 次元系とは異なる場合があった．また，量子ドット内における電子の構造変化は1
次相転移であることがわかった．
1 次元1 電子系及び2 電子系共鳴トンネル現象においてスケーリング仮説を導入し，相転移電場
近傍における臨界指数を求めた.   1電子系における臨界指数は，電子の存在確率密度の0,1,2 次
モーメントにおいて1 であった.   2電子系における臨界指数は，電子の存在確率密度の0,1,2 次
モーメントにおいて0.5 であった．また，スケーリング則ａ－2β＋7 ＝Ｏを発見した．
5.2　 ラ ン ダ ム ポ テ ン シ ャ ル 系
ランダムポテンシャル系における電子状態を数値的に解析し，量子パーコレーションと古典パー
コレーションとの関係を明らかにした．定常解析により，電子の存在確率密度の相関長，情報エン
トロピー，局在指数，マルチフラクタルスペクトルとポテンシャル条件との関係を明らかにし，量
子パーコレーション点と電子の局在点におけるこれらの値を特定した．量子パーコレーション点で
は情報エントロピーのジャンプはなく，電子の存在確率密度は，ランダムポテンシャルに対して2
次相転移現象を起こすことがわかった．また，量子パーコレーション点における電子の存在確率密
度分布はフラクタル状になり，そのフラクタル次元は1.5 であることがわかった．拡散指数を導入
し，ランダムポテンシャル系における電子の拡散状態とポテンシャル条件との関係を明らかにし
た．電子の存在確率密度の相関長，情報エントロピー，局在指数，フラクタル次元，拡散指数は各
ポテンシャル高さにおいて，ランダムポテンシャルのパーコレーション密度において最小になるこ
とを示した．
電気伝導をランダムポテンシャルの高さで制御する，ランダムポテンシャルデバイスを提案し
た．電子の存在確率密度の相関長とポテンシャル高さとの関係から，ランダムポテンシャルデバイ
スの特性を示した．スイッチングデバイスとして用いる場合，ランダムポテンシャルの密度は古典
パーコレーション密度付近が最適であることを示した．
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